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Resumen
Los antioxidantes son un amplio conjunto de moléculas presentes tanto en plantas como
en animales, cumplen un rol biológico importante controlando los niveles de radicales libres
generados de forma normal por el metabolismo. Dentro del amplio conjunto de moléculas las
cuales presentan esta clase de característica se encuentran los compuestos fenólicos, un grupo
de moléculas orgánicas de naturaleza vegetal. Es dentro de este conjunto que surge la quinua
(Chenopodium quinoa Wild), planta característica de la región altiplánica sudamericana con
un elevado nivel nutricional.
En esta tesis se realizó el análisis de compuestos fenólicos con capacidad antioxidante
presentes en quinua (Chenopodium quinoa Wild). El grupo de moléculas de estudio estuvo
centrado en aquellas con denominación de compuestos fenólicos enlazados (ácido benzoico,
ácido cumárico, ácido ferúlico, ácido vanillico y vainillina).
El análisis de estas moléculas fue realizado a fin de determinar la capacidad antioxidante
que estas presentan, utilizando para esto principios de bioinformática y métodos de química
computacional, haciendo uso especifico de cálculos a nivel mecánico cuántico.
Se realizaron sobre estas moléculas diferentes tipo de evaluaciones, obteniendo de estas
moléculas su estado fundamental, y parámetros como sus descriptores globales, índices de
Fukui, isosuperficies de orbitales moleculares HOMO y LUMO respectivamente, así como las
funciones de localización electrónica.
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Se logró determinar que las principales zonas de reactividad presentes en esta clase de
moléculas están ligado principalmente a los grupos hidroxilo que estas presentan a nivel del
anillo aromático principal y que son en la gran mayoría de estas moléculas las únicas zonas
de reactividad que estas presentan.
Se evidencio también la utilidad de la bioinformática como herramienta de evaluación a
priori a fin de obtener de estos parámetros que conduzcan a nuevas investigaciones, susten-
tando sus resultados en los datos proporcionados inicialmente.
Palabras Clave:
Antioxidantes, ácidos fenólicos, quinua, reactividad.
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Abstract
Antioxidants are a broad set of molecules present in both plants and animals that play
an important biological role controlling the levels of free radicals generated normally by the
metabolism. Within the broad set of molecules which have this kind of characteristic are the
phenolic compounds, a group of organic molecules of a plant nature. It is within this group
that the quinoa (Chenopodium quinoa) plant characteristic of the South American highland
region with a high nutritional level.
In this thesis, the analysis of phenolic compounds as an antioxidant capacity present in qui-
noa was established. The group of study molecules was focused on those with the designation of
linked phenolic compounds (benzoic acid, coumaric acid, ferulic acid, vanillic acid and vanillin).
The analysis of these molecules was carried out in order to determine the antioxidant capa-
city they present, using for this only bioinformatics principles and methods of computational
chemistry, making specific use of quantum mechanical calculations.
Different types of evaluations were made on these molecules, obtaining from these molecules
their fundamental states, and parameters such as their global descriptors, Fukui indexes,
isosurfaces of molecular orbitals HOMO and LUMO respectively, as well as the electronic
localization functions.
It was determined that the main zones of reactivity present in this class of molecules are
mainly linked to the hydroxyl groups that these present at the level of the main aromatic
XVIII
ring and that, in the vast majority of these molecules, they are the only zones of reactivity
that these present.
The usefulness of bioinformatics as a tool of evaluation a priori was also evidenced in order
to obtain from these parameters that lead to new investigations, sustaining its results in the
data provided initially.
Keywords:
Antioxidants, phenolics acids, quinoa, reactivity.
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Glosario
1. Glutatión: Tripéptido no proteínico constituido por tres aminoácidos:glutamato, cisteína
y glicina.
2. Ácido lipoico: Compuesto derivado del ácido graso octanoico, presenta gran capacidad
antioxidante.
3. Energía de ionización (IE): Es la energía necesaria para separar un electrón en su estado
fundamental de un átomo.
4. Afinidad electrónica (EA): Se define como la energía liberada cuando un átomo gaseoso
neutro en su estado fundamental (en su menor nivel de energía) captura un electrón y
forma un ion mono-negativo.
5. Ψ= Función de onda.
6. Operador Hamiltoniano: Es el observable que representa la energía total del sistema.
7. DFT: Teoría del funcional de la densidad.
8. Funcional: Representa a una función cuyo dominio es un conjunto de funciones.
9. Hartree: Es la unidad atómica de energía, equivalente al absoluto de la energía potencial
eléctrica del átomo de hidrógeno en su estado fundamental.
10. TZVP: Set de bases tipo Pople con triple zeta en los electrones de valencia.
11. LUMO: Orbital más bajo desocupado.
12. HOMO: Orbital más alto ocupado.
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13. ROS: Especies reactivas de oxígeno.
14. RSS: Especies reactivas de azufre.
15. RNS: Especies reactivas de nitrógeno.
16. ELF: Función de Localización Electrónica.
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Introducción
Los antioxidantes, son un amplio conjunto de compuestos orgánicos, los cuales cumplen una 
importante función al interior de nuestro cuerpo 1,2, ya que estos equilibran los niveles de 
radicales libres generados de forma constante como producto de un normal metabolismo 3. 
Sin embargo, ante el incremento de este tipo de compuestos y debido a factores externos e in-
ternos cabe la necesidad de incrementar también el nivel de antioxidantes para estabilizarlos 3,4.
Es esta situación la que ha conllevado a la modificación de la dieta cotidiana, enfocándose 
en el incremento del consumo de cierto tipo de alimentos en especial5, debido a los niveles 
de compuestos fenólicos que presentan. Estos compuestos fenólicos son estructuras químicas 
orgánicas presentes en plantas, las cuales presentan actividad antioxidante6.
Dentro del conjunto de plantas locales con un alto contenido de compuestos antioxidantes 
se encuentra la quinua (Chenopodium quinoa Wild). Una planta característica de la zona 
altiplánica peruano-boliviana7,8, cuya importancia y popularidad se ha incrementado en la 
última década, llegando a cobrar importancia trascendental debido entre otras cosas al elevado 
nivel de compuestos nutritivos que presenta, así como por sus ata capacidad de adaptabilidad 
y resistencia a diferentes tipos de climas9,10.
Dentro del conjunto de compuestos antioxidantes que esta planta presenta, se encuentran 
los compuestos fenólicos libres y enlazados11,12, caracterización realizada en base al método 
de extracción utilizado para aislamiento de compuestos antioxidantes.
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Se ha determinado que los compuestos fenólicos enlazados presentan una elevada capacidad
antioxidante, incluso superior al exhibido por las compuestos fenólicos libres. Característica
que motiva a evaluarlo bajo parámetros bioinformáticos.
La bioinformática es una rama de la biología, la cual estudia procesos biológicos basándose
en la utilización de ciencias exactas como matemática y física para la recreación de estos
fenómenos de forma virtual (in silico), es especialmente útil para la determinación y análisis
de procesos complejos, los cuales por diversas limitaciones no pueden ser explorados de forma




Evaluar la capacidad antioxidante de los compuestos fenólicos enlazados, presentes en
quinua (Chenopodium quinoa Wild), utilizando la aproximación de la teorıa funcional de la
densidad, teorıa de la reactividad quımica de Parr-Pearson y el método QM-ORSA.
Objetivos Especificos
1. Recopilar información sobre las estructuras de los derivados fenólicos enlazados presentes
en quinua (Chenopodium quinoa Wild).
2. Determinar los estados fundamentales de las estructuras de los derivados fenólicos
enlazados presentes en quinua (Chenopodium quinoa Wild).
3. Evaluar los ındices de reactividad global y local para las estructuras en el estado
fundamental de los derivados fenólicos enlazados presentes en quinua (Chenopodium
quinoa Wild).
4. Determinar los orbitales moleculares de frontera (HOMO-LUMO) para las estructuras
de los derivados fenólicos presentes en quinua (Chenopodium quinoa Wild).
5. Determinar las zonas de reactividad nucleofílica y electrofílica para las estructuras de
los derivados fenólicos presentes en quinua (Chenopodium quinoa Wild).
6. Evaluar las funciones de localización electrónica (ELF) de todas las estructuras de los
derivados fenólicos presentes en quinua (Chenopodium quinoa Wild).
XXIV
Hipótesis
Mediante el uso de aproximaciones de mecánica cuántica en el contexto de la Teorıa de
Funcionales de la Densidad, Teorıa de la Reactividad Quımica de Parr-Pearson y el método
QM-ORSA, es posible determinar las posibles regiones con capacidad antioxidante dentro de




La quinua (Chenopodium quinoa Wild), es un pseudocereal andino típico de la región
altiplánica peruano-boliviana7,8, se presentan registros que sugieren que fueron utilizadas
desde la antigüedad como fuente de alimentos por las culturas prehispánicas típicas de la
región (Tiahuanaco, Incaica)13,14.
Como especie vegetal, esta planta cuenta con una extraordinaria capacidad adaptativa, es
decir presenta un alto nivel de resistencia a diferentes tipos de estrés ambiental (sequedad,
temperatura, salinidad, pH, radiación y altura)9,15, razón principal de su difusión a través de
diferentes territorios ya que, se ha determinado la presencia de esta planta en países como
Ecuador, Colombia, Argentina y Chile13,16.
La última década ha sido fundamental para el redescubrimiento y la promoción a nivel
mundial de este cultivo, debido a las múltiples ventajas que esta presenta8,17. La FAO (Food
and Agriculture Organization), organismo de las naciones unidas para la alimentación, deter-
mino el año 2013 como el año mundial de la quinua, en reconocimiento a la tradición de los
pueblos andinos por conservar el cultivo de este alimento para las generaciones presentes y
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futuras13,16.
Como fue mencionado anteriormente, se ha reportado a la quinua (Chenopodium quinoa
Wild) como una gran alternativa para garantizar la seguridad alimentaria global debido al
elevada capacidad de tolerancia y adaptación frente a la modificación del ambiente con motivo
del cambio climático reinante, causa fundaméntal de que muchas de especies de gran consumo
estén disminuyendo su nivel de rendimiento acostumbrado, conllevando además de pérdidas
económicas, un desabastecimiento masivo alimentario.
Tabla 1.1: Variedades comerciales de quinua (Chenopodium quinoa Wild) y sus características
Tipos de quinua Color de planta/grano
Blancas, janko o yurac Blanca/blanco
Chulpi o hialinas Blanca/transparente




Este tipo de motivaciones ha tornado a la quinua (Chenopodium quinoa Wild) en un cultivo
difundido a nivel mundial, ya que se inició un movimiento global de introducción de esta
planta a continentes como Asia, África, Europa y América del Norte7,16. Por el contrario,
existen registros que indican que ha sido introducida con éxito en países como estados unidos
18, Kenia e India 19 (figura 1.1), territorios dentro de los cuales se ha contemplado establecer
una producción a gran escala16,20,21.
1.1.1. CARACTERÍSTICAS MORFOLÓGICAS
El primer reporte de la quinua (Chenopodium quinoa Wild) fue realizado en el año 1797
22, clasificandola de la siguiente manera (tabla 1.2). Como fue mencionado existe un amplio
margen de tolerancia de este tipo de cultivo con respecto a diferentes variaciones en su
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Figura 1.1: Países de principal difusión de quinua (Chenopodium quinoa Wild).
ambiente de desarrollo, entre las cuales podemos destacar el pH, cuyo rango de tolerancia
está situado en valores de entre (4.5 a 9)23,24, es decir tolera suelos de cultivo tanto acido
como alcalinos 16,25.
Se ha observado además que una de las principales causas de supervivencia es: la capacidad
de esta planta de lograr adaptarse a zonas con baja disponibilidad hídrica, característica
curiosa para una planta que está clasificada como una especie vegetal C3 15,26. En cuanto a
la temperatura de desarrollo cabe resaltar que esta especie logra desarrollarse en ambientes
con temperatura desde los -8 hasta 35 grados Celsius 13,16, sin embargo se reporta que las
condiciones ideales de este tipo de cultivo están establecidas entre 18-25 grados 27,28.
Estableciendo criterios de producción a diferentes alturas para esta planta se han reportado
que existen variedades las cuales pueden ser encontradas desde el nivel del mar hasta una altura
de 3800 msnm 10,24. Este amplio conjunto de cualidades de resistencia hace factible que puedan
ser encontradas especies perteneciente a esta planta en zonas con amplia diferencia climática
como regiones con ambientes secos, fríos, lluviosos, cálidos desérticos, templados y con un
elevada humedad relativa, así también como en zonas de puna y en pastizales de montaña 13,29.
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Especie Chenopodium quinoa Willd.
Desde un punto de vista nutricional, esta planta ha sido clasificada como un alimento
funcional, ya que presenta un nivel importante de nutrientes, así como un excelente nivel
proteico, fibra, grasas poliinsaturadas y minerales 30–32. A nivel energético, este tipo de
cultivo aporta un similar nivel al aportado por cereales tradicionales (tabla 1.3). A nivel
proteico la quinua (Chenopodium quinoa Wild) presenta un nivel superior al de la exhibida
por granos típicos (tabla 1.3), sin embargo su nivel proteico comparado con legumbres es
inferior. Aunque el nivel proteico varía de acuerdo a sus especies esta presenta en promedio
un rango de variación de entre un 11 a 17% de porción comestible 24,25.
Tabla 1.3: Contenido nutricional de quinua (Chenopodium quinoa Wild), comparado con
cereales tradicionales.
Quinua Frijol Maíz Arroz Trigo
Energía (Kcal/100g) 399 367 408 372 392
Proteína (g/100g) 16.5 28 10.2 7.6 14.3
Grasa (g/100 g) 6.3 1.1 4.7 2.2 2.3
Total Carbohidratos (g/100g) 69 61.2 81.1 80.4 78.4
Merece también ser mencionado que, este tipo de cultivo presenta en su composición proteica
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todos los aminoácidos esenciales (tabla 1.4) en porcentajes similares a los recomendados de
acuerdo a parámetros estimados por la FAO 13.
Tabla 1.4: Contenido nutricional de quinua (Chenopodium quinoa Wild), comparado con
cereales tradicionales.
Aminoácido Quinua Arroz Cebada Maíz Trigo Frejol Leche FAO
Arginina 7.3 6.9 4.8 4.2 4.5 6.2 3.7 -
Fenilalanina 4 5 5.2 4.7 4.8 5.4 1.4 6
Histidina 3.2 2.1 2.2 2.6 2 3.1 2.7 -
Isoleucina 4.9 4.1 3.8 4 4.2 4.5 10 4
Leucina 6.6 8.2 7 12.5 6.8 8.1 6.5 7
Lisina 6 3.8 3.6 2.9 2.6 7 7.9 5.5
Metionina 2.3 2.2 1.7 2 1.4 1.2 2.5 3.5
Treonina 3.7 3.8 3.5 3.8 2.8 3.9 4.7 4
Triptófano 0.9 1.1 1.4 0.7 1.2 1.1 1.4 1
Vallina 4.5 6.1 5.5 5 4.4 5 7 5
El porcentaje de fibra que presenta este tipo de cultivos es superior al presentado en cereales
como en trigo y maíz 33, sin embargo la comparación de este parámetro con respecto al de
legumbres (frejol) es menor (tabla 1.4).
El contenido de ácidos grasos dentro de este cultivo está registrado principalmente a nivel
de semilla, dentro del cual se reporta la presencia de compuestos como acido (palmítico,
oleico y linoleico 16, el cual está registrado como el mas abundante, en porcentajes los cuales
disminuyen a medida del estado de crecimiento de este cultivo. Adicionalmente podemos




Son un conjunto de moléculas orgánicas presentes en plantas, dentro de las cuales cumplen
múltiples funciones y les otorgan características particulares36. De forma estructural, están
compuestas por uno o varios anillos bencénicos6, enlazados con por lo menos un grupo
hidroxilo, llegando a encontrar múltiples radicales (ésteres, carboxilos, carbonilos). Presentan
una alta solubilidad, sin embargo, existen además un pequeño grupo el cual únicamente es
soluble a través de la utilización de solventes orgánicos37,38.
La ruta metabólica de origen de este tipo de moléculas varía en cuanto al tipo de planta se
se haga referencia, entiéndase tipo de planta de acuerdo a la clasificación de plantas supe-
riores y plantas inferiores; ya que, en plantas superiores está originada por la ruta del ácido
shikímico39,40, de forma diferente sucede en plantas inferiores, en las cuales la ruta común de
origen está relacionada con la ruta del ácido malónico39,40. Han sido reportadas cerca de 8000
especies de este tipo de moléculas6, a niveles funcionales estas cumplen funciones como las de
regulación de crecimiento y reparación de tejidos en las plantas36, síntesis proteica, nutrición
y diferentes respuestas frente a diversos tipos de estrés6,41. Estas moléculas se encuentran
distribuidos a diferente nivel dentro de las plantas42 y su concentración y tipo de moléculas
varían de acuerdo a estado de desarrollo de estas plantas41.
Inicialmente se evaluó a este tipo de moléculas como anti-nutrientes basándose en que la
ingesta de vegetales con alto contenido de este tipo de moléculas reducía su nivel de digestión43.
Posteriormente se descubrió que este tipo de moléculas cumplía un excelente papel en la
prevención y cura de múltiples enfermedades, como diversos tipos de cáncer, neuropatías y
enfermedades cardiovasculares1,2,6,41,44.
El conjunto de efectos benéficos que se le han atribuido a este tipo de molécula se
fundamentan principalmente en la capacidad antioxidante que estas poseen6, motivo por el
cual han sido motivo de gran interés, debido como se mencionó anteriormente a la elevada
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cantidad de moléculas de este tipo, así como el nivel de estas en diferentes alimentos está
redirigiendo la dieta cotidiana e incentivando su consumo5, así también se ha incrementado el
número de investigaciones relacionadas con este tipo de actividad.
1.2.1. FLAVONOIDES
Son un conjunto de estructuras cuya diferencia principal con respecto a las anteriormen-
te mencionadas es su grado de complejidad, ya que presentan un tipo de estructuras tipo
(C6-C3-C6)1,36,45. Se encuentran presentes a nivel de plantas36, así como en alguno tipo de
algas46.
Todo el conjunto de moléculas es originado por una ruta metabólica similar. Sin embargo
el producto metabólico de estas rutas no siempre es único, ya que esta varía de acuerdo a
tipo de especie en que esta se realice. Se pueden distinguir grupos característicos entro de
este conjunto de moléculas como flavonoides, flavononas antocianinas y flavanoles1,45.
1.2.2. COMPUESTOS NO FLAVONOIDES
Presentan una estructura característica conformada por 1 anillo bencénico principal. De
forma general son estructuras poco complejas, dentro de este grupo pueden distinguirse grupos
característicos como: ácidos fenólicos, ácidos hidroxicinámicos y estilbenos1,5,36.
Los ácidos hidroxicinámicos se encuentran generalmente como derivados esteres del ácido
tartárico y poseen una estructura tipo (C6-C3)1.Son estructuras características de este tipo,
el ácido cinámico ácido ferúlico y ácido cafeico.
Los ácidos fenólicos presentan de forma general una estructura del tipo (C6-C1)1, es decir 1
carbono enlazado a un grupo fenol principal, es característico de este grupo el ácido vaníllico,
acido bencénico y acido cinámico.
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Los estilbenos, son un conjunto de moléculas con un tipo de estructura (C6-C2-C6)1,36.Dentro
de este conjunto de estructuras destaca principalmente el resveratrol36, antioxidante caracte-
rístico presente principalmente en la uva (Vitis vinifera)42.
1.3. ESTRÉS OXIDATIVO
Se puede definir al estrés oxidativo como un desbalance del equilibro entre la producción y
regulación de compuestos oxidativos dentro de un sistema biológico47. Sin embargo, de forma
objetiva indicar que la presencia de este tipo de compuestos (oxidantes) a nivel metabólico
es estrictamente toxica es incorrecto, ya que como se mencionó anteriormente, el nivel de
toxicidad de este tipo de compuestos está regido principalmente por el nivel de acumulación y
exceso que estas presentan48.
A nivel biológico el termino oxidante está orientado principalmente a moléculas conocidas
como radicales libres, las cuales dentro de nuestro sistema metabólico poseen suma importancia
funcional49, ya que cumplen roles biológicos importantes como tareas de defensa y señalización
celular6, maduración de estructuras celulares, renovación mitogénica, reguladores del meca-
nismo de apoptosis3, llegando a estar incluidas en labores de regulación de la actividad de
quinasas receptoras de insulina3,45. Anteriormente fue mencionado que existen mecanismo de
regulación de la presencia de radicales libres y que el desequilibrio por acumulación desmedida
de estos compuestos es sumamente toxico4,48, sería sensato cuestionar entonces los orígenes
de este tipo de desbalance.
A nivel metabólico existen fuentes de generación de radicales libres tanto endógenos como
exógenos47. Cabe resaltar que estas fuentes son adicionales al sistema de generación normal3.
A nivel endogénico podríamos mencionar cuadros infecciosos, inflamatorios y cuadros de estrés
mental4, adicionalmente las fuentes exógenas de generación de radicales libres son el consumo
de alcohol, drogas, tabaquismo, contaminación ambiental y la exposición a materiales tóxicos3,4.
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Frente a los múltiples factores que originan radicales libres, es lógico considerar que esta-
blecer una condición de equilibrio con un incremento de radicales libres de diversas fuentes es
una labor sumamente compleja. Ante la situación antes mencionada se ha logrado demostrar
que es posible fortalecer el sistema regulatorio de radicales libres a través de la administración
de compuesto químicos, moléculas conocidas como antioxidantes36.
El principal método de adición de estas moléculas es realizada a partir de la ingesta de
determinados alimentos, este tipo de prácticas ha llevado a replantear y renovar de forma
radical muchas veces el tipo de alimento que consumimos50,51.
1.3.1. RADICALES LIBRES
La característica principal de este tipo de moléculas se basa en la presencia de fundamental
de al menos 1 electrón deslocalizados4,48.
Esta característica hace de esta molécula una especie altamente reactiva, la cual genera una
cascada de reacciones que desestabilizan a las moléculas que están ubicadas alrededor de estas4.
Cabe resaltar que al desestabilizar el entorno con un radical libre, originara daños dentro
de esta moléculas. A nivel biológico, existen diversas especies que actúan como radicales
libres 1.5, las cuales se caracterizan por una molécula constituids en torno a átomos de
oxígeno41, nitrógeno y azufre.
Las ROS (Reactive Oxigen Species) son un conjunto de moléculas las cuales contienen un
átomo de oxígeno1,41, presente en aniones como superóxido (O2), hidroxilo (OH−), alcoxilo
(RO−), peroxil orgánico (ROO−) e hidroxiperoxilo (HO−2 )3.
Dentro del grupo de los radicales libres (RNS) (Reactive Nitrogen Species), se encuentran
contempladas especies como peroxinitritos (ONOO−), óxidos nítricos (NO−) y dióxido de
nitrógeno (NO−2 )3.
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Tabla 1.5: Clasificación y abreviatura de los radicales libres
Clasificación Radical libre Abreviatura
Especies reactivasde oxigeno Oxigeno singulete O2
Ion superóxido O.2
Radical hidroxilo OH .
Peróxido dehidrógeno H2O2
Radicales alcoxi yperoxi RO. Y ROO.
Radicalhidroxiperoxilo ROOH .
Especies reactivasde nitrógeno Óxido nítrico NO.
Dióxido nítrico NO.2
Peroxinitrito ONOO.
Especies reactivasde azufre Radical tiilo RS.
A nivel de radicales (RSS) (Reactive Sulfure Species), se encuentran radicales tiólicos
(RS−), ácidos sulfónicos (RSOH) y oxido de bisulfuros RS(O)2SR 52.
1.3.2. TOXICIDAD
En 1954 Gerschman publicó en una investigación en la cual sugería que los radicales libres
podrían ocasionar daño y tendrían un posible efecto toxico perjudicial para el organismo53,
sin embargo los resultados de este estudio fueron desestimados, relegándolos durante décadas47.
Posteriormente los estudios relacionados con los radicales libres cobraron valor nuevamente
ya que se determinó un conjunto de evidencia que relacionaba a esta clase de moléculas con
patologías de naturaleza cardiaca1,2 renal y reumatoidea4. Adicionalmente de ha evidenciado
que este tipo de moléculas esta también asociado con el desarrollo de múltiples procesos de
cáncer1,54.
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Se ha reportado que a niveles proteicos, la presencia de radicales libres, especialmente
hidroxilos (OH) generan errores de enlace4, conllevando a errores estructurales, originando
episodios de fragmentación espontánea y el incremento de susceptibilidad proteolítica55.
Existen también aminoácidos con capacidad antioxidante como asparragina, leucina, lisina
glutamina y ácido glutámico56. Dentro de este conjunto de aminoácidos, la metionina y
cisteína son especialmente reactivas a especies reactiva de oxígeno55.
1.4. ANTIOXIDANTES
Se define a los antioxidantes como cualquier sustancia que en pequeña concentración y
en presencia de un sustrato oxidable, sea capaz de prevenir o inhibir la oxidación de un
sustrato1,36. A nivel biológico se puede representar a como sustrato oxidable a un conjunto de
moléculas entre las cuales se incluyen proteínas, lípidos1, incluso ADN6,57.
De acuerdo al tipo de reacción de esta clase de moléculas (antioxidantes), estas pueden ser
clasificadas como: antioxidantes primarios (tipo 1) o enzimáticos4 y antioxidantes secundarios
(tipo 2) o preventivos47,58. Los antioxidantes primarios son especies las cuales actúan directa-
mente a nivel de radicales libres, neutralizando la cascada de reacciones que estas liberan47.
Los antioxidantes secundarios, de forma distinta a la anteriores actúan retardando la forma-
ción de estas, es decir actúan de forma preventiva ya sea descomponiendo grupos peróxidos47,
llegando incluso a ejercer labores reconstituyentes con respecto a los antioxidantes primarios,
equilibrando su carga electrónica luego de la actividad de este, desactivando las especies de
oxigeno singulete y secuestrando el triplete de oxígenos41.
Los antioxidantes poseen orígenes diversos, que a nivel funcional el cuerpo produce de
forma natural una enzima conocida como superóxido dismutasa (SOD)4, una enzima con
características antioxidantes.
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Los antioxidantes poseen un conjunto diversos de fuentes, tanto si nos orientamos a aquellas
metabolizadas de forma natural por el cuerpo (endógenos) y aquellas las cuales pueden ser
mediante la ingesta de alimentos o suplementos (exógenos)58. Dentro del conjunto de antioxi-
dantes endógenos, estos se dividen de acuerdo a su naturaleza, es decir se tiene antioxidantes
enzimáticos y no enzimáticos58.
Como molécula representativa del grupo de las moléculas antioxidantes enzimáticas se
pueden mencionar a la peróxido dismutasa4, esta enzima únicamente se presenta a nivel de
organismos aerobios. Dentro del grupo de antioxidantes no enzimáticos, podemos mencionar
al glutatión, ácidos lipoicos, glutatión y coenzima Q1059,60.
Existen también fuentes exógenas de antioxidantes dentro de los cuales los originales de
forma natural son aquellos presentes en plantas como polifenoles, ácidos fenólicos, carotenoides,
vitamina etc. También se encuentran en la actualidad una gama de compuestos antioxidantes
de origen sintético1,4.
1.4.1. MECANISMOS DE REACCIÓN
El tipo de reacciones de esta clase de moléculas tiene gran importancia debido a que estas
deben mediar entre un amplio conjunto de moléculas presentes a nivel metabólico, asimismo
deben ser altamente competitivas, debido a que están comprometidas múltiples reacciones al
mismo tiempo47. Bajo esta serie de circunstancias toma suma importancia parámetros como
la concentración y la reactividad propia de estas moléculas (antioxidantes).
Como se mencionó anteriormente, el ambiente en el cual se desarrollan este tipo de reaccio-
nes cobra importancia, llegando a determinar el mecanismo de reacción de los antioxidantes,
sin embargo establecer un tipo de experimento de esta naturaleza a nivel de laboratorio puede
representar un gran problema.
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Entre los principales problemas que enfrenta este tipo de ensayos son por ejemplo el
control de la cinética de reacción de estas moléculas, tiempo el cual es excesivamente corto
para establecer por pasos el conjunto de intermediarios que se establecen bajo diferentes
modificaciones del ambiente de reacción. Esta clase de problemas así como la determinación
de un correcto protocolo de análisis hace factible que la mayoría de estudios de esta naturaleza
sean enfocados de forma inicial bajo un ambiente estándar, es decir debe ser modelado y
simulado en un ambiente virtual en el cual puedan establecerse de forma cuasi perfecta las
condiciones para que esta pueda desarrollarse y ser analizadas.
Sin embargo, el establecimiento de este tipo de ensayos virtuales conlleva a que el entorno
de desarrollo sea simplificado al extremo por las múltiples interacciones las cuales deben ser
calculadas y que incrementan de forma desmedida el costo computacional de estos, la elección
de un medio de desarrollo (solvente) por ejemplo.
SET (single electron transference)
Este tipo de reacción está basando en el principio fundamental de transferencia de carga
de un antioxidante hacia un radical libre. Sin embargo la determinación de esta actividad
está sustentada en la existencia de existencia de propiedades como la energía de ionización
(IE) y la afinidad electrónica (EA), propiedades las cuales son fundamentales para poder
conceptualizar esta clase de reacciones.
La condición básica que debe cumplir este sistema para poder llevarse a cabo es que el valor
de energía de ionización (IE) presente a nivel del donador (antioxidante) sea estrictamente
mayor al valor de la afinidad electrónica (EA) del radical libre. Para poder simplificar los
parámetros de clasificación y establecer a una molécula de acuerdo a su capacidad electro-
donador o electro-aceptor se propuso una tabla de clasificación denominada (FEDAM) (full
electron donator aceptor map). La clasificación de las especies esta basa en la capacidad de
aceptor o donador electrones ya que estas propiedades son inversamente proporcionales entre
sí.
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HAT (Hidrogen atom transfer)
Este tipo de reacción es una de las principales reportadas en antioxidantes pertenecientes
al grupo de los compuestos fenólicos. El mecanismo básico de acción de este tipo de reacciones
está basado en la transferencia de un átomo de hidrógeno desde la molécula antioxidante
hacia el radical libre. Esta clase de mecanismos es característico de la mayoría de compuestos
químicos que actúan como antioxidantes, sin embargo esta clase mecanismo está condicionado
a las características del ambiente de desarrollo como el pH.
A nivel de compuestos fenólicos el pH cobra importancia trascendental, ya que de acuerdo
a este parámetro es que el mecanismo de actividad de esta molécula varía. De esta manera,
si el valor de pH es menor al de pKa el tipo de reacción que se ejecutara será el mecanismo
HAT sin embargo si el pH fuese superior al pKa, del compuesto fenólico, entonces sucederá
que el antioxidante ejecutara un sistema diferente de reacción. El nivel de reactividad HAT
de compuestos fenólicos ha sido demostrado para moléculas como silibina, capsaicina y ácido
clorogénico.
PCET (proton couple electron transfer)
Las reacciones tipo PCET (proton couple electron transfer) son mecanismos fácilmente
confundibles con el mecanismo HAT, sin embargo la diferencia fundamental de estos radica
en que el electrón y el protón trasferidos al radical libre no se encuentran el mismo orbital,
es decir la transferencia de carga del antioxidante es desarrollado en 2 etapas diferentes, a
diferencia de los mecanismos tipo HAT los cuales ocurren en una única etapa.
El análisis de este tipo de mecanismos se realiza basándose en propiedades y valores propios
de la molécula como HOMO LUMO y SOMO. Ya que es necesario conocer la densidad
electrónica de esta molécula, es entonces perfectamente comprensible que ensayos de esta
naturaleza y precisión requieren indefectiblemente de la utilización de métodos teóricos de
análisis.
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Se ha precisado que antioxidantes como flavonoides1, ácido sulfénicos y el tocoferol utilizan
esta vía de reacción.
1.5. MECÁNICA CUÁNTICA
La mecánica cuántica una rama de la física que a diferencia de la mecánica clásica se ocupa
de explicar el comportamiento de la materia a micro-escala, es decir a nivel de moléculas,
átomos y electrones, los cuales les otorgan un comportamiento único, ya que las propiedades y
características expresadas por estas partículas difieren de forma constante e incluso de forma
contradictoria de acuerdo a propiedades que podemos observar de norma cotidiana en la
naturaleza61,62.
El origen del desarrollo de esta nueva rama fue debido a las múltiples incongruencias
denotadas en experimentos realizando con átomos. Se notó la incapacidad de la teoría física
existente para dar una explicación clara y consistente de las propiedades que estas partículas
expresaban, motivo principal que llevo a la revisión absoluta de la teoría de física y obligó al
desarrollo de nuevas teorías que pudiesen explicar las propiedades denotadas63.
Como se menciono anteriormente la mecánica cuántica es capaz de modelar y definir
propiedades de partículas a micro escala, motivo por el cual esta teoría de sitúa como la base
de desarrollo de la química computacional, utilizando la ecuación de Schrödinger (ecuación
1.1) para realizarla64.
HΨ = EΨ (1.1)
Se pueden observar variables como la función de onda, la cual representa una descripción
probabilista de la localización de un electrón, estableciendo su naturaleza como ondulatoria, sin
embargo, esta no puede definir de forma exacta su localización puntual. Algunas concepciones
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auxiliares para lograr la resolución de esta ecuación establecen de forma única una función
de onda por cada electrón presente en el átomo, sin embargo existen paramentos los cuales
deben satisfacerse dentro de esta para que pueda establecerse como una función de onda ver-
dadera como poseer valor único, continuidad y tener una valor normalizarle y antisimétrica65,66.
El operador hamiltoniano H (ecuación 1.2, 1.3), hace referencia a una expresión matemática
utilizada para la representación total de la energía desarrollada en un sistema cualquiera,
expresado en términos de variables dinámicas67, está basado en la ecuación de Hamilton un
método de alternativo de generalización de las leyes newtonianas.

































Los dos primeros términos representan la energía cinética de iones y electrones del Sistema,
los términos finales representan la interacción coulombica iónica, inter-electrónica y ion elec-
trón.
Como se denota, el sistema representado en la ecuación corresponde a un átomo típico de
hidrogeno. Someter a análisis un átomo más grande conllevaría a un incremento exponencial
de variables para el cálculo, tornando sumamente compleja e inexacta su resolución. Este
tipo de inconvenientes fue solucionado utilizado diferentes tipos de aproximaciones, las cuales
utilizando enfoques no tradicionales como los métodos de Hartree Fock y la teoría de Funcional
de la Densidad (DFT). Sin embargo estos métodos no pudieron ser concebidos, sino hasta la
concepción de una nueva aproximación (Bohr Oppenheimer) base sobre la cual estas están
cimentadas63,67.
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1.6. APROXIMACIÓN DE BOHR OPPENHEIMER
En los átomos existe una enorme diferencia de la masa presente la zona nuclear con respecto
a la registrada por los electrones del sistema, de esta misma forma existe también una enorme
diferencia de la velocidad de los electrones con respecto al núcleo67.
Esta diferencia de masa establece al núcleo como zona principal del sistema y cualquier
modificación de la posición de este conlleva la modificación de los electrones del sistema, es
decir la función de onda de los electrones del sistema dependen exclusivamente de la posición
del núcleo, por tanto, la velocidad de esta no se toma como variable de gobierno68.
La aproximación de Bohr Oppenheimer propone la posibilidad de establecer el estado
fundamental de los electrones del sistema considerando la posición del núcleo como una
constante (ecuación 1.4). Es decir, esta aproximación sugiere la división del sistema principal
para conformar a partir de este segundo sistema independiente conformado por el núcleo y
los electrones respectivamente69.
Ψtotali,j (r, R)) = Ψeleci (r, R))χnucj (R)) (1.4)
Las variables r y R corresponden a las coordenada electrónicas y nucleares respectivamente
(ecuación 1.5).
H totalΨtotal(r, R) = EtotalΨtotal(r, R) (1.5)
El valor del operador hamiltoniano, por definición queda establecido en valor de las coorde-
nadas nucleares, cualquier modificación en estas conllevara a originar nuevos hamiltonianos
que representen a las nuevas funciones de onda electrónicas (ecuación 1.6).
Hele(r, R)Ψelei (r, R) = Ui(R)Ψelei (r, R) (1.6)
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Ya que se considera al sistema nuclear como valor constante, se toma únicamente el valor
de energía potencial U(r) para definirlo, estableciendo nuevas funciones en función de estas
coordenadas70.
1.7. APROXIMACIÓN HARTREE
Fue desarrollada a fin de resolver el problema electrónico, es considerado en la actua-
lidad uno de los métodos ab initio más sencillo. Este método propone que la posibilidad
de encontrar un electrón en un sistema es independiente para cada estado electrónico de este71.






Como se mencionó, cada electrón es considerado como partícula independiente del sistema,
sin embargo, estas en conjunto logran establecer un campo potencial promedio el cual afecta
de forma similar a todos estos.
Aunque este método cumple con el método de exclusión de Pauli, la condición de antisimetria
queda desabastecida. Adicionalmente este método de resolución es variacional, es decir que
para cualquier función de onda calculada para un punto específico supone produce un nivel de
energía superior a la energía fundamental real, de esta forma se establece que la mejor función
de onda calculada para una partícula es aquella que posea el menor valor de energía72,73.
1.8. APROXIMACIÓN DE HARTREE FOCK
Esta corrección al método Hartree logra satisfacer de forma óptima el principio exclusión de
Pauli y de la antisimetría, todo esto integrado una nueva variable denominada el determinante
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de Slater (ϕ) (ecuación 1.3).
Esta aproximación establece que adicionalmente a la repulsión electrónica generada entre
loes electrones del sistema se utiliza una fuerza de intercambio debido a la antisimetría
electrónica74,75.
Aunque la utilización de esta aproximación ha logrado obtener resultados similares a los
obtenidos en laboratorio, estos valores energéticos determinados no son correctos, ya que
como se menciono toma en consideración únicamente la energía de intercambio dejando de
lado la energía de correlación76,77.
Se han propuesto diferentes métodos de obtención de energía de correlación sin embargo el
incremento de variables dificulta y eleva el costo computacional requerido, razón por la cual
este método puede ser utilizado para sistemas pequeños únicamente.
1.9. TEORÍA FUNCIONAL DE LA DENSIDAD
La teoría funcional de la densidad (DFT) es en la actualidad uno de los métodos más
populares de cálculo utilizados, debido a la gran precisión de los resultados que se obtienen y
que además permite trabajar con un número elevado de electrones, tanto a nivel de átomos,
moléculas y procedimientos en los cuales exista interacción de estas estableciendo un coste
computacional significativamente menor a otros métodos78
Como se mencionó anteriormente la aproximación de Hartree Fock utiliza una función de
onda independiente (Ψ) por cada electrón presente en el sistema estudiado. sin embargo, la
DFT utiliza de forma única de densidad electrónica del sistema como variable N(r)79.
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1.10. TEOREMA DE HOHENBERG KOHN
En 1964 Pierre Hohenberg y Walter Kohn replantearon los postulados por Thomas Fermi a
finales de 1920 en el cual proponía a la densidad electrónica como una variable directamente
relacionada con la energía del sistema, postulado el cual, y debido a múltiples incongruencias
quedo relegado, por lo cual Hohenberg y Kohn postularon 2 nuevos teoremas80,81.
La densidad electrónica que minimiza a energía del sistema (ecuación 1.8), es la densidad
electrónica verdadera correspondiente a la resolución de la ecuación de Schrödinger.
E = E[n(r)] (1.8)
Un electrón está representado por una función de onda (Ψ), la cual requiere un total de 3n
coordenadas para ser expresado.
Sin embargo, la utilización de la densidad como variable de referencia establece únicamente
la necesidad de 3 coordenadas para ser representada, indistintamente del número de electrones
(n) que integran el sistema, esta relación de variables es la razón fundamental de la reducción
del costo computacional que general la utilización de este método82,83.
Realizando el reemplazo de los términos al operador hamiltoniano dentro de la ecuación de




∣∣∣Hˆ∣∣∣ΨT〉 = 〈Tˆ〉+ 〈Vˆint〉+ ∫ Vext(r)n(r)δr (1.9)
Se observa que dentro de la ecuación se representa a la energía cinética la interacción
coulómbica interelectrónica V y la densidad electrónica.
Y la densidad electrónica como parte del potencial externo del núcleo, sin embargo, los
teoremas planteado por Hohenberg y Kong replantearon esta ecuación (ecuación 1.10),
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formando la siguiente expresión.
E[n(r)] = T [n(r)] + Vint[n(r)] + Uext[n(r)] = F [n(r)] +
∫
Vext(r)n(r)δr (1.10)
Como se observa los termino de energía cinética y de interacción interelectrónica son ahora
representaos mediante le funciona fnr, estableciendo como funcional universal ya que no
depende de la energía del potencial externo nuclear)78,84.
De acuerdo a lo planteado en el segundo teorema, es únicamente necesaria la determinación
de todos los posibles valores de densidad electrónica y determinar de entre estas el de menor
valor. sin embargo, realizar este sencillo proceso significa en fines prácticos una demanda
excesiva de tiempo y significas adema un proceso harto complicado84,85.
En 1965 Kohn y Sham obtuvieron un método practico de determinación del funcional fnr a
fin de determinar el estado energético fundamental para el sistema, establecieron un método
practico para la determinación del funciona fnr a fin de determinar el estado energético
fundamental para el sistema86.
1.11. EL ANSATZ DE KOHN Y SHAM
Como se mencionó los teoremas propuestos por Kohn y Sham plantearon la existencia de
un funcional f[n(r)] sin embargo no se brinda una explicación clara de su conformación. es
bajo esta premisa de Kohn y Sham (1965) propusieron una alternativa para la determinación
de este funcional87. propusieron entonces la utilización de un sistema hipotético de partículas
que no interactúan con el potencial externo de referencia, establecieron así la ecuación 1.1188.
F [n(r)] = T [n(r)] + Vint[n(r)] = TS[n(r)] + EH [n(r)] + EXC [n(r)] (1.11)
Como se muestra el termino de energía cinética t[n(r)] es subdividido ahora conformando
2 nuevos términos de los cuales la energía cinética [n(r)] incluía a los electrones los cuales no
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interactúan con la misma densidad que el sistema real y [n(r)] que representa a las energías de
intercambio y correlación electrónica [n(r)] representa a la energía de interacción coulómbica
interelectrónica (Hartree)89,90.
De todos estos términos la energía de intercambio y correlacione xc es la parte más compleja
de determinación.
1.12. ENERGÍA DE INTERCAMBIO Y CORRELA-
CIÓN
El termino de intercambio y correlación es una variable que incluye varios de los efectos de
la energía cinética, términos de antisimetría y de exclusión de Pauli79.
En esta conformación se subdivide el valor toral de la energía, que ahora conforman 2
términos independientes (ecuación 1.12), la energía de intercambio [n(r)] y a energía de
correlación [n(r)]79,87.
EXC [n(r)] = EX [n(r)] + EC [n(r)] (1.12)
El termino de intercambio está representado por la contribución negativa energética adicio-
nada a la energía total del sistema debido a la repulsión generada entre los electrones quienes
presentan el mismo valor de espín. este término está representado como parte constituyente
del determinante de Slater bajo la utilización del enfoque Hartree Fock91,92.
El termino de correlación esta también referido a la utilización del determinante de Slater
ya que representa la diferencia entre el valor con respecto a la energía total del sistema.
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1.13. ECUACIÓN DE KOHN Y SHAM
El reenfoque propuesto por Kohn y Sham contribuyó al desarrollo de DFT como método
alternativo valido de resolución a la ecuación de Schrödinger93.
Establecieron la utilización de un conjunto de partículas hipotéticas no interactuantes las
cuales están relacionadas con la energía cinética del sistema. se muestra a continuación una
expresión la cual determina al termino de le energía potencia haciendo uno de las ecuaciones
(ecuación 1.13, 1.14)94.
µ = δE[n(r)]










δn(r) + VH(r) + VXC(r) + Vext(r) (1.14)
Como se observa la utilización del término de partículas no interactuantes , establece un
valor de densidad electrónica del sistema hipotético similar al valor real del sistema e funcional
de energía puede ser expresado como (ecuación 1.15, 1.16)94,95.






δn(r) + Veff (1.16)
Una vez establecido el mismo valor de densidad electrónica para estos sistemas, se puede
inferir que estas poseen el mismo estado energético fundamental (ecuación 1.17). Siempre
que estos puedan establecer dentro del mismo capo potencial efectivo94,96.
Veff (r) = VH(r) + VXC(r) + Vext(r) (1.17)
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Se puede establecer como valido este potencial externo, determinándose de esta manera un
estado energético fundamental valido. utilizando este potencial dentro de la ecuación básica




2 + Veff (r)
]
i(r) = iψi(r) (1.18)
La ecuación presentada nos brinda una forma de resolución a la ecuación de Schrödinger,
la cual es denominada como autovalores y orbitales de Kohn y Sham (ecuación 1.19), en
donde los valores energéticos fundamentales del sistema electrónico están representados o los





Se presenta una solución para la determinación de los estados fundamentales, sin embargo,
esta relación también conlleva la generación de 2 incertidumbres, ya que a pesar de esta
nueva resolución aun es desconocido el termino de intercambio y correlación, el valor de (r)
presentado en la ecuación (2.19) depende del valor de n(r)90.
1.14. APROXIMACIONES PARA LA DETERMINA-
CIÓN DEL FUNCIONAL DE INTERCAMBIO
Y CORRELACIÓN
La determinación del estado energético fundamental requiere de forma explícita la resolu-
ción de la interpretación de Kohn y Sham realizada a la ecuación de Schrödinger97.
Sin embargo, la realización de este proceso involucra la utilización de un término que repre-
senta un funcional de intercambio y correlación especifico, sin embargo, como fue mencionado
anteriormente, la determinación de una forma de representación para determinar este valor
de forma exacta es imposible. Esta razón estableció la necesidad de establecer un funcional, el
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cual represente de la forma más aproximada este valor90,98.
En la actualidad se han desarrollado diferentes tipos de funcionales de intercambio u
correlación de acuerdo a la necesidad de los cálculos. resultan de estos los de aproximación
de densidad local, aproximación de gradiente generalizado y funcionales híbridos lo cuales
resultan del acoplamiento de términos a partir de resoluciones de Hartree Fock97,99.
1.15. APROXIMACIONES DE DENSIDAD LOCAL
En este tipo de aproximaciones se asume que la densidad electrónica es constante en todo el
espacio, es decir que el funcional depende únicamente de la densidad. por lo tanto, asumiendo
que la función de intercambio y correlación es igual al funcional determinado para cualquier
punto (ecuación 1.20)100.
V LDAXC = V
gas
XC [n(r)] (1.20)
La ecuación mostrada, hace referencia a la aproximación de densidad local ya que utiliza
únicamente la densidad para la determinación de este funcional. la utilización de este funcional
dentro de cálculo de sistemas es limitada, debido a que esta propone que la variación electrónica
es lenta, condición que no es aplicable a la naturaleza de átomos y moléculas, por tanto, no
puede ser aplicable para la determinación de variación en este tipo de casos97,101.
1.16. APROXIMACIÓN DE GRADIENTE GENERA-
LIZADO
Este tipo de funcional adicionalmente a la utilización de la densidad local como el modelo
LDA, incorpora términos de gradiente electrónico, basándose en el precepto de que la densidad
no es uniforme en todo el entorno (ecuación 1.21)78.
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V LDAXC = VXC [n(r),∇n(r)] (1.21)
De entre los funcionales más populares se encuentra el funcional BLY P el cual utiliza el
gradiente de intercambio de Becke completándolo como el funcional de correlación propuesta
por Lee Yang Parr102,103.
A pesar de la modificación de términos constituyentes para esta nueva aproximación, no
logra satisfacer de forma efectiva resultados de sistema grandes, el ámbito de utilización de
este tipo de aproximación se da principalmente para sistemas (átomos y moléculas) pequeños.
1.17. FUNCIONALES HÍBRIDOS
Son denominados funcionales híbridos al conjunto de funcionales los cuales contengan
términos de intercambio de Hartree FOCK, los términos de intercambio correlación de DFT81.
En la actualidad existe en el funcional B3LYP (ecuación 1.22), el cual posee un gran
índice de confiabilidad, el cual es muy útil para la realización de cálculos debido a que el costo
computacional que esta requiere y a la calidad de resultados que se lograron obtener104,105.
V B3LY PXC = V LDAXC + α1(EHFX − V LDAX ) + α2(V GGAX − V LDAX ) + α3(V GGAC − V LDAC ) (1.22)
Los términos que la conforman como se muestra son VGGA que representa al funcional
de intercambio de Becke vgga el término de correlación propuesto por Lee Yang Parr EXFF







Para el desarrollo de este proyecto se utilizó una Workstation, con procesador I7, de 3.1Ghz,
con 64 Gb de memoria RAM, con tres discos duros de 1, 4 y 6 Tb, Tarjetas Aceleradoras de









Como ámbito de desarrollo general, esta tesis fue realizada en el sistema operativo Linux
utilizando la distribución Ubuntu 16.04, fue utilizado el programa GaussView como herra-
mienta de modelado de las estructuras. Así mismo, fue utilizado el programa DeMon2k y
Gaussian como programas principales para la realización de cálculos y la obtención de datos
para los análisis correspondientes.
Los términos de cálculo estuvieron basados en la utilización del funcional B3LYP y el
conjunto de set de bases TZVP. Se utilizó el programa informático Molden como herramienta
de comprobación grafica de resultados realizada a través de la observación de archivos (*.mol)
2.2.1. RECOPILACIÓN DE INFORMACIÓN SOBRE LAS ES-
TRUCTURAS DE LOS DERIVADOS FENÓLICO PRE-
SENTES EN QUINUA (Chenopodium quinoa Wild).
La revisión bibliográfica se centró en determinar moléculas con capacidad antioxidante
presente en la quinua (Chenopodium quinoa Wild.), conjunto de moléculas las cuales fueron
sometidas a análisis por métodos bioinformáticos.
Luego de haber determinado nuestro grupo de evaluación de moléculas para análisis de
procedió al modelamiento virtual de cada una de estas. Este conjunto de pasos fue realizado
haciendo uso del programa informático GaussView 5.0.1.
Posteriormente a la etapa de modelamiento se obtuvo una matriz de datos, es decir se
generó un archivo (*.gjf) en el cual se determina de forma geométrica (utilizando coordenadas
XYZ) la posición relativa de cada uno de los átomos que conforman la estructura que deseamos
evaluar posteriormente.
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2.2.2. DETERMINACIÓN DE LOS ESTADOS FUNDAMENTA-
LES DE LAS ESTRUCTURAS DE LOS DERIVADOS FE-
NÓLICOS PRESENTES EN LA QUINUA (Chenopodium
quinoa Wild).
El procedimiento de determinación de los estados fundamentales estuvo referido a la
obtención de distribución de una geometría óptima con respecto a la estructura inicialmente
modelada, es decir se determina una nueva estructura basada en la obtención de valores
mínimos en la superficie de energía potencial de estas.
La realización de este conjunto de procedimientos fue realizada con la asistencia del progra-
ma DeMon2k, en el cual se estableció el procedimiento para la obtención de estructuras estables
para los ácidos fenólicos anteriormente determinado), se analizaron además radicales (peróxi-
do, metóxilo) los cuales fueron posteriormente utilizados como parte del desarrollo de esta tesis.
Los cálculos realizados por este programa fueron parametrizados, utilizando de forma
general el funcional B3LYP, complementado con la utilización de un conjunto de set de bases
TZVP.
2.2.3. EVALUACIÓNDE LOS ÍNDICES DE REACTIVIDADGLO-
BAL Y LOCAL PARA LAS ESTRUCTURAS EN EL ES-
TADO FUNDAMENTAL DE LOS DERIVADOS FENÓLI-
COS PRESENTES EN LA QUINUA (Chenopodium quinoa
Wild).
Este conjunto de pasos estuvo referido a la obtención de los descriptores globales de las
moléculas de ácidos fenólicos anteriormente mencionados. Estos descriptores fueron: potencial
químico (µ), dureza (η), suavidad (S), electrofilicidad (ω). se determinaron ademas descripto-
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res locales como los índices de Fukui.
Los valores de los descriptores globales fueron calculados de acuerdo a los postulados
planteados para resolución de las aproximaciones de diferencia finita, estas aproximaciones
están definidas por las ecuaciones [2.1, 2.2, 2.3, 2.4]
µ = 12 (εLUMO + εHOMO) (2.1)
η = 12 (εLUMO − εHOMO) (2.2)




Los descriptores µ, η, S, ω muestran la reactividad global de la molécula , sin embargo fue
necesario especificar la regiones más reactivas dentro de la molécula, características las cuales
fueron evaluando un descriptor local como los índices de Fukui, descriptor cual fue evaluado
de forma cualitativa.
2.2.4. DETERMINACIÓNDE ORBITALESMOLECULARES DE
FRONTERA (HOMO-LUMO) PARA LAS ESTRUCTU-
RAS DE LOS DERIVADOS FENÓLICO PRESENTES EN
QUINUA (Chenopodium quinoa Wild).
La determinación de lo orbitales moleculares de frontera HOMO y LUMO fueron realizado
basándose en la estructuras estabilizadas de las moléculas involucradas en este estudio. La
evaluación de este parámetro fue netamente cualitativa basándose en las isosuperficies genera-
das para cada uno de estos valores. La evaluación de los orbitales de frontera fue realizada de
30
forma independiente, es decir se generaron isosuperficies específica para orbitales HOMO y
LUMO, esto por cada molécula.
Este conjunto de pasos fue realizado utilizando para esto el software Gaussian como
programa de cálculo y el software GaussView 5.0.1 como software de visualización.
2.2.5. DETERMINACIÓN DE ZONAS DE REACTIVIDAD NU-
CLEOFÍLICA Y ELECTROFÍLICA PARA LAS ESTRUC-
TURAS DE LOS DERIVADOS FENÓLICO PRESENTES
EN QUINUA (Chenopodium quinoa Wild).
La determinación y análisis de las isosuperficies para las funciones de Fukui condensadas,
fue realizada a partir de las isosuperficies generada para esta propiedades, cabe decir entonces
que el método de evaluación de estos parámetros fue cualitativo. Sin embargo fueron generadas
tablas numéricas de valores de estas propiedades tanto para el ataque nucleofílico (f+) como
para el ataque electrofílico (f−). Y de esta forma poder determinar centros reactivos de las
estructuras de los ácidos fenólicos estudiados en la presente tesis.
Este conjunto de pasos fue realizado utilizando para esto el software Gaussian como
programa de cálculo y el software GaussView 5.0.1 como software de visualización.
2.2.6. EVALUACIÓNDE FUNCIONES DE LOCALIZACIÓN ELEC-
TRÓNICA (ELF) DE TODAS LAS ESTRUCTURAS DE
LOS DERIVADOS FENÓLICO PRESENTES EN QUINUA
(Chenopodium quinoa Wild).
Fueron generadas las isosuperficies para la determinación y análisis de las funciones de
localización electrónica aplicada todas las moléculas en evaluación. Este tipo de parámetros nos
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permitió observar los átomos presentes en la molécula con presencia de electrones deslocalizados.
Así como observar las zonas de resonancia de la molécula y determinar el tipo de reactividad
presente al interior de la molécula, utilizando como marco de referencia el tipo de enlace




3.0.1. RECOPILACIÓN DE INFORMACIÓN SOBRE LAS ES-
TRUCTURAS DE LOS DERIVADOS FENÓLICO PRE-
SENTES EN QUINUA (Chenopodium quinoa Wild).
Las moléculas utilizadas en la presente tesis fueron seleccionadas a partir de la clasificación
realizada por Ana María Gómez Caravaca11, en su artículo “Phenolic Compounds and Sapo-
nins in Quinoa Samples (Chenopodium quinoa Wild.) Grown under Different Saline and Non
saline Irrigation Regimens”, en el cual caracteriza e identifica a las moléculas presentes en
la quinua (Chenopodium quinoa Wild.), clasificándola de acuerdo a su método de extracción
como free (libre) y bounded (enlazado)12,107,108. De las cuales fueron utilizadas las moléculas
pertenecientes al grupo de los compuestos enlazados (Bounded).
Del total de sistemas presentes en el estudio de Gómez Caravaca, fue seleccionado del
total analizado, el correspondiente al grupo de moleculas clasificadas como ácidos fenólicos
enlazados, es decir un conjunto de cinco moléculas (tabla 3.1), las cuales fueron modeladas
de acuerdo a la metodología indicada, utilizando el software GaussView (figura 3.1), a partir
de los cuales fueron generadas sus coordenadas geométricas109,110 para la realización de los
posteriores cálculos.
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Tabla 3.1: Nomenclatura IUPAC de los ácidos fenólicos seleccionados para estudio.
Ácidos Fenólicos Nomenclatura IUPAC
Ácido Benzoico ácido benzoico
Ácido Cumárico ácido (e)-3-(4-hidroxifenil)-2-propenoico
Ácido Ferúlico ácido (e)-3-(4-hidroxi-3-metoxi-fenil) propil-2-enoico
Ácido Vaníllico ácido 4-hidroxi-3-metoxibenzoico
Vainillina 4-hidroxi-3-metoxibenzaldehido
El nivel de conocimiento de los ácidos fenólicos presentes en la quinua (Chenopodium quinoa
Wild.), está orientado principalmente a la evaluación de su capacidad antioxidante, así como
la variabilidad de este tipo de característica con respecto a variaciones en el ambiente de
desarrollo de estas111–113, sin embargo son pocas investigaciones en las que se presentan una
clasificación objetiva de los compuestos fenólicos responsables de este tipo de actividad114,115,
esta razón fue fundamental al momento de la evaluación y selección de esta investigación,
anteriormente mencionada como fuente de datos.
3.0.2. DETERMINACIÓN DE LOS ESTADOS FUNDAMENTA-
LES DE LAS ESTRUCTURAS DE LOS DERIVADOS FE-
NÓLICOS PRESENTES EN LA QUINUA (Chenopodium
quinoa Wild).
Una vez construidas las estructuras, estas fueron sometidas a una optimización geométrica,
conocida también como “minimización energética ”, debido a que se busca que la primera
derivada de la energía respecto a las coordenadas sea igual a cero110,116. En los cinco casos,
se tuvo presente el algoritmo de Berny para el proceso de búsqueda del mínimo de cada
sistema. Así mismo, la optimización no se realizó en coordenadas internas, sino fúe efectuada
se efectuó en coordenadas cartesianas, esto último, para garantizar que tanto las fuerzas como
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el desplazamiento en cada una de las coordenadas de los átomos, sean correspondientes a un
mínimo energético.
Culminada la minimización, se procedió a un cálculo de las frecuencias vibracionales, debido
a que ellas se encuentran en íntima relación con la matriz de los Hessianos117, que no son
otra cosa que la matriz de las segundas derivadas de la energía respecto de las coordenadas
del sistema. Es así que los valores propios de esta matriz, representan a las constantes de
fuerza que son utilizadas para calcular las frecuencias vibracionales asociadas a nuestras
estructuras117. Las coordenadas cartesianas de cada uno de las moléculas en estudio, se
presentan en las tablas A.1, A.2, A.3, A.4, A.5.
Dentro de los archivos de salida productos de la optimización respectiva (*.out), la matriz
de datos generada fue utilizada como datos básicos para la generación de posteriores cálculos,
puesto que estas especifican la distribución geométrica espacial de cada uno de los elementos
dentro de la molécula.
Fueron reportados los valores geométricos de todas las moléculas de forma independiente,
mostrando datos fundamentales como longitud de enlace, ángulos entre moléculas y ángulos
de diedro. La particularidad de importancia de este tipo de datos radica en que estos pueden
ser tomados como punto de referencia para la validación de estos resultados con respecto a la
distribución geométrica obtenida mediante evaluación de estas moléculas en laboratorio118.
Toda esta información se halla contenida en las tablas A.6, A.7, A.8, A.9, A.10.
Cabe resaltar que todos estos procedimientos fueron basados en la utilización del funcional
hibrido B3LYP, la elección de este funcional fue principalmente definida por el nivel de
resultados obtenidos por este frente a otros funcionales en términos de cálculo de potenciales
de ionización y el cálculo de longitudes de enlace119–122.
(a) Ácido Benzoico (b) Ácido Cumárico
(c) Ácido Ferúlico (d) Ácido Vaníllico
(e) Vainillina
Figura 3.1: Ácidos fenólicos enlazados (bounded), presentes en quinua (Chenopodium quinoa
Wild.), modelados mediante la utilización del software GaussView
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(a) Ácido Benzoico (b) Ácido Cumárico
(c) Ácido Ferúlico (d) Ácido Vaníllico
(e) Vainillina
Figura 3.2: Ácidos fenólicos presentes en quinua (Chenopodium quinoa Wild), establecidos a
nivel de sus estados fundamentales
3.0.3. EVALUACIÓNDE LOS ÍNDICES DE REACTIVIDADGLO-
BAL Y LOCAL PARA LAS ESTRUCTURAS EN EL ES-
TADO FUNDAMENTAL DE LOS DERIVADOS FENÓLI-
COS PRESENTES EN LA QUINUA (Chenopodium quinoa
Wild).
Se procedió a la obtención de los índices de reactividad de acuerdo a la metodología ante-
riormente planteada. La importancia de la realización de este tipo de cálculos está relacionada
directamente con la obtención de parámetros de reactividad química de estas moléculas tanto
a nivel global como local123,124.
Como se muestra en la tabla 3.2, se presentan los valores obtenidos para cada uno de los
índices calculados (Potencial Químico, Dureza, Blandura y Electrofilicidad)125, adicionalmente
fueron obtenidos también los valores de la función de Fukui (tablas A.11, A.12, A.13, A.14
,A.15), establecidos tanto para reacción de tipo nucleofílico y electrofílico.
Tabla 3.2: Descriptores globales (P. Químico (µ) Dureza (η) Suavidad (S) y Electrofilicidad
(ω)) calculados a nivel B3LYP/TZVP para los ácidos fenólicos propuestos para estudio.
TZVP
Molécula Homo Lumo µ η S ω
Ácido Benzoico -0,2383 -0,0879 -0,1631 0,0752 6,6489 0,1769
Ácido Vaníllico -0,2034 -0,0977 -0,1506 0,0529 9,4607 0,2144
Ácido Cumárico -0,1932 -0,0961 -0,1447 0,0486 10,2987 0,2155
Ácido Ferúlico -0,2010 -0,0775 -0,1393 0,0618 8,0972 0,1570
Vainillina -0,2060 -0,0916 -0,1488 0,0572 8,7413 0,1935
El análisis de los valores obtenidos nos muestra que, con respecto al análisis del potencial
químico electrónico (µ) de estas estructuras es el ácido benzoico quien presenta una mayor
tendencia para donar electrones sin embargo el ácido cumárico es quien de entre estas molécu-
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La dureza (η) índice que representa la capacidad de resistencia de un sistema a transferir
electrones, desde su estado fundamental recae principalmente sobre la molécula de ácido ben-
zoico quien presenta el mayor valor calculado para este índice, de forma práctica esta molécula
presenta una mayor estabilidad, sin embargo, dentro del grupo de moléculas analizadas el
ácido cumárico presenta el menor valor calculado para este.
Dentro de la evaluación de la suavidad (S) de los sistemas evaluados, en la molécula de
ácido cumárico presenta una mayor capacidad de reactividad química, sin embargo, el ácido
benzoico representa a la molécula que presenta el menor valor para este índice. Cabe resaltar
que las moléculas blandas presentan una mayor tendencia a sufrir variaciones en su densidad
electrónica con respecto a moléculas duras.
La electrofilicidad (ω) corresponde a una propiedad bajo la cual un sistema presenta una
mayor capacidad de estabilización energética cuando este sistema adiciona carga energética
originada a partir de electrones no interactuantes cercanos. Dentro de la evaluación realizada
a los ácidos fenólicos, el ácido cumárico presenta el mayor valor para este parámetro, sin
embargo, es el ácido ferúlico quien representa el menor valor de esta.
3.0.4. DETERMINACIÓNDE ORBITALESMOLECULARES DE
FRONTERA (HOMO-LUMO) PARA LAS ESTRUCTU-
RAS DE LOS DERIVADOS FENÓLICO PRESENTES EN
QUINUA (Chenopodium quinoa Wild).
Se realizó la obtención de las superficies generadas a partir de la obtención de los orbitales
de frontera HOMO (figura 3.3) para cada uno de los ácidos fenólicos128,129 anteriormente
las presenta el menor valor para este parámetro, cabe resaltar que el potencial químico (µ)
representa un índice el cual representa la capacidad de un sistema para poder donar electrones
de sus estructuras126,127.
mencionados.
Se observa que dentro de la molécula de ácido benzoico (figura 3.3a) la densidad elec-
trónica del orbital HOMO está centrado principalmente a nivel del anillo bencénico central
de esta estructura. Se muestra además que existe una zona de densidad electrónica presen-
te a nivel del oxígeno de doble enlace presente en la zona carboxílica de esta estructura127,130,131.
El análisis de superficie de la estructura del ácido cumárico (figura 3.3b), muestra que de
forma similar a la estructura anterior también registra una mayor densidad electrónica en
la región que integra el anillo bencénico de esta estructura132,133, adicionalmente también se
presenta una alta densidad electrónica en la región que conforman el enlace vinil presente.
Se registran además zonal de alta densidad de orbitales HOMO en el oxígeno que integra
al radical hidroxilo enlazado al anillo bencénico principal y en le oxigeno de doble enlace
presente a nivel de la región carboxílica de esta estructura.
El análisis de orbitales HOMO realizado a la molécula de ácido ferúlico (figura 3.3c)
nos muestra que la región de mayor densidad se encuentra principalmente a nivel del anillo
bencénico de esta estructura120,134,135. Sin embargo y de forma similar al ácido cumárico, se
observa que la región que integra el enlace vinil de esta estructura presenta también un nivel
ar el expresado por el anillo bencénico antes mencionado.
Todos los átomos de oxigeno que integran esta estructura presentan también un valor de
densidad claramente observable a diferencia del oxígeno que integra el radical carboxilo, como
ya fue mencionado para el análisis de la estructura del ácido cumárico.
En el análisis de la estructura del ácido vaníllico (figura 3.3d), se muestra claramente que
las regiones de mayor densidad electrónica de orbitales HOMO está ubicado a nivel de anillo
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bencénico de la estructura, asimismo se observa que las regiones que integran a oxígeno en
esta estructura (hidroxilo, metoxilo), muestran también altos niveles de densidad para estos
orbitales, sin embargo dentro de la región que conforma el grupo carboxilo ene esta estructura
presentan únicamente un valor elevado de orbitales HOMO en el oxígeno de doble enlace de
esta región.
La molécula de vainillina (figura 3.3e), de forma muy similar al ácido vaníllico presenta
una densidad electrónica distribuida por toda su estructura, tanto en el anillo bencénico co-
mo en los oxígenos que integran su estructura, tanto en el grupo metoxilo, hidroxilo y carbonilo.
Como se pudo observar de forma reiterada las zonas de mayor expresión de densidad
electrónica para orbitales HOMO dentro de todas estas moléculas está referido al anillo
bencénico de las estructuras, podría establecerse que esta reacción es debida a la presencia de
enlaces resonantes en estas regiones, adicionalmente se registraron también en el doble enlace
en las estructuras.
Se logró observar además, que de forma general en estas estructuras también presentan
una alta densidad, sin embargo y de forma común el oxígeno presente en el radical carboxilo
de estas estructuras no registra esta clase de propiedades.
De forma general los átomos de oxigeno que integran la estructura presenta una alta
capacidad electrofílica, sin embargo, esta característica se aplica principalmente a aquellos
quienes forman un enlace simple, como los correspondientes al oxigeno del radical hidroxilo
de las estructuras. Además, se logró observar que estas características también se observan a
nivel de los carbonos que integran al anillo aromático de estas estructuras.
(a) Ácido Benzoico (b) Ácido Cumárico
(c) Ácido Ferúlico (d) Ácido Vaníllico
(e) Vainillina
Figura 3.3: Superficies generadas para la densidad electrónica de los orbitales de frontera
HOMO de los ácidos fenólicos en estudio. Los valores de representación de densidad fueron
establecidos en 0.004 U.A, los orbitales molecular representados fueron equivalentes a 0.02
respecto del valor original calculado.
Se realizó el análisis de los orbitales de frontera más bajo desocupado, LUMO (figura 3.4),




El análisis de los orbitales de frontera LUMO para el ácido benzoico (figura 3.4a), muestra
que está distribuido de forma uniforme en toda la estructura de esta molécula, sin embargo, los
mayores niveles de densidad se encuentran en el anillo bencénico de esta estructura127,130,131,
sin embargo, esta se encuentra seccionada, el oxidrilo perteneciente al radical carboxilo de
esta molécula registra el menor volumen de densidad con respecto a toda la molécula.
Dentro de la molécula de ácido cumárico (figura 3.4b), muestra que los mayores nivel de
densidad se encuentran a nivel de la región que alberga a el enlace vinil de esta estructura128,129,
sin embargo esta no corresponde a la formación de un único volumen, de forma consiguiente
los valores intermedios registrados a nivel de esta estructura se encuentran centrado en el
anillo bencénico de esta estructura adicionalmente, se registran los menores valores de estas los
cuales se encuentran ubicados a nivel de los oxígenos de esta estructura tanto dentro del radi-
cal carboxilo como del oxidrilo enlazado de forma directa al anillo bencénico de esta estructura.
El análisis de densidad de orbitales de frontera LUMO para la molécula de ácido ferúlico
(figura 3.4c), muestra que de forma similar a la estructura analizada anteriormente (ácido
cumárico), el mayor nivel de densidad presente en esta molécula se ubica a nivel del enlace
vinil de esta estructura. Adicionalmente se registran valores intermedios presentes de forma
alternada dentro del anillo bencénico120,134,135, sin embargo, a nivel de los oxígenos de esta
estructura cabe resaltar que todos estos presentan superficies de densidad, a diferencia del co-
rrespondiente al radical metoxilo de esta estructura la cual no registra ningún valor de densidad.
Dentro del ácido vaníllico (figura 3.4d), es posible apreciar que, de forma similar a las
estructuras anteriores se muestra niveles diversificados de nivel de densidad de orbitales de
frontera LUMO a lo largo de toda su estructura. Sin embargo y de forma parecida al ácido
ferúlico la única región que no presenta superficies de densidad establecida se encuentra en la
zona del carboxilo de esta estructura.
La molécula de vainillina (figura 3.4e), muestra que la región del carbonilo de esta estructura
presenta el mayor nivel de densidad electrónica, de forma común a las anteriores estructuras
se registra una segmentación y distribución uniforme de la densidad dentro del total de la
estructura. Sin embargo, la región que representa al radical metoxilo de esta estructura de
forma similar a las anteriores moléculas no presenta niveles de densidad electrónica para el
orbital de frontera LUMO.
(a) Ácido Benzoico (b) Ácido Cumárico
(c) Ácido Ferúlico (d) Ácido Vaníllico
(e) Vainillina
Figura 3.4: Superficies generadas para la densidad electrónica de los orbitales de frontera
LUMO de los ácidos fenólicos en estudio. Los valores de representación de densidad fueron
establecidos en 0.004 U.A, los orbitales molecular representados fueron equivalentes a 0.02
respecto del valor original calculado.
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3.0.5. DETERMINACIÓN DE ZONAS DE REACTIVIDAD NU-
CLEOFÍLICA Y ELECTROFÍLICA PARA LAS ESTRUC-
TURAS DE LOS DERIVADOS FENÓLICO PRESENTES
EN QUINUA (Chenopodium quinoa Wild).
Procedimos a la generación y análisis de las isosuperficies para las funciones de Fukui
condensadas (tablas A.11, A.12, A.13, A.14 ,A.15), tanto para regiones nucleofílicas (f+)
como para el regiones electrofílicas (f-). Y de esta forma poder determinar centros reactivos
de las estructuras de los ácidos fenólicos estudiados en la presente tesis.
Dentro del conjunto de isosuperficies generadas, de forma general podemos definir que están
representadas por variaciones de color, cuyas tonalidades (azul, verde, amarillo, naranja y rojo)
representan las regiones con tendencia nucleofílica y electrofílica. De forma general las regiones
con mayor tendencia a un tipo de reacción electrofílica están representado con coloración roja,
de esta misma forma, las regiones con tendencia de coloración azul muestran posibles zonas
de reactividad nucleofílica cabe resaltar que dentro de este conjunto de variaciones de color,
las regiones que presentan tonalidades verdes, son regiones las cuales no registran nungun
tipo de reactividad (regiones neutras)
El análisis de la isosuperficie de la estructura de ácido benzoico (figura 3.5), muestra que el
principal sitio de reactividad de esta molécula se encuentra a nivel de los carbonos C12 y C3,
los cuales enlazan el radical carboxilo y el anillo bencénico de esta estructura. Adicionalmente,
muestra posibles sitios de reactividad a nivel del anillo bencénico C4, C6 y C2 y el oxígeno de
doble enlace O13 presente en el radical carbonilo de esta estructura.
Dentro de la estructura del ácido cumárico (figura 3.6), se muestra que la principal región
de reactividad de esta molécula se registra a nivel de los átomos de carbono C13 y C15
que integran el enlace vinil de esta estructura. Sin embargo, es necesario resaltar que, estos
carbonos no integran a una región de reactividad, sino difieren estableciendo 2 posibles zonas
Figura 3.5: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad nucleofílica en la estructura del Ácido Benzoico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
de reactividad en la cual estas incluyen a sus átomos de carbono adyacentes, es decir C3 y
C17 respectivamente. De forma similar a la molécula anterior se registra también tendencia
reactiva en los carbonos del anillo bencénico C4, C6 y C2 y el oxígeno de doble enlace O18
que integra el radical carboxilo de esta estructura.
Figura 3.6: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad nucleofílica en la estructura del Ácido Cumárico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
En el caso del ácido ferúlico (figura 3.7), la isosuperficie generada muestra que de forma
similar a la registrada en la estructura del ácido cumárico, se registran 2 regiones principales
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de reactividad establecidas por los carbonos C17 y C19 que conforman el enlace vinil de
estas estructuras y sus carbonos C3 y C21 adyacentes. Se denota también posibles zonas
de reactividad nucleofílica a nivel de los carbonos C4, C6 y C2 del anillo bencénico de la
estructura y a nivel del oxígeno O22 de doble enlace del radical carboxilo de esta estructura.
Figura 3.7: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad nucleofílica en la estructura del Ácido Ferúlico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
El análisis realizado sobre la isosuperficie generada a partir de la estructura del ácido
vaníllico (figura 3.8)„ muestra que de forma similar al acido bencénico la principal región
reactiva la integran a los carbonos C3 y C17 que establecen la zona de unión entre el radical
carboxilo y el anillo bencénico de esta estructura. Se registran también zonas de reactividad
dentro de esta estructura a nivel del anillo bencénico C4, C6 y C2, aunque el nivel de intensidad
reactiva que estas registran son claramente inferiores a las anteriormente definidas.
Dentro de la estructura de la vainillina (figura 3.9), se registra que de forma similar al acido
benzoico y el ácido vaníllico la principal región de reactividad de esta estructura también está
definida entre los carbones C3 y C17 que enlazan el radical carboxilo con el anillo bencénico
principal. Sin embargo, se registró una zona de reactividad nucleofílica ligeramente inferior en
la región del carbono carbonilo O18, los carbonos C4, C6 y C2 que integran el anillo bencénico
Figura 3.8: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad nucleofílica en la estructura del Ácido Vaníllico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
presentan también cierta tendencia nucleofílica.
Como se ha podido observar, de forma general las principales zonas de reactividad para
nucleófilos establecidos en estas estructuras de establecen a nivel de átomos de carbono que
presentan doble enlace como los registrados en los carbonos carboxilos y aquellos que forman
enlaces resonantes como los enlaces característicos en los anillos bencénicos. De forma general
los oxígenos carboxilos y carbonilos de doble enlace también presenta zonas de reactividad
nucleofílica, aunque su nivel de actividad con respecto a los expresados por los átomos de
carbono es menor136.
Se realizó el análisis de las Isosuperficies generadas a partir de las estructuras de los
acido fenólicos estudiados en esta tesis. Estas Isosuperficies muestran funciones de Fukui
condensadas (f-) para la determinación de centros donadores presentes en estas moléculas.
Dentro del conjunto de isosuperficies generadas, de forma general podemos definir que están
representadas por variaciones de color, cuyas tonalidades (azul, verde, amarillo, naranja y rojo)
representan las regiones con tendencia nucleofílica y electrofílica. De forma general las regiones
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Figura 3.9: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación de
regiones de reactividad nucleofílica en la estructura de la Vainillina. Las regiones fueron esta-
blecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas electrofílicas
(rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
con mayor tendencia a un tipo de reacción electrofílica están representado con coloración roja,
de esta misma forma, las regiones con tendencia de coloración azul muestran posibles zonas
de reactividad nucleofílica cabe resaltar que dentro de este conjunto de variaciones de color,
las regiones que presentan tonalidades verdes, son regiones las cuales no registran nungun
tipo de reactividad (regiones neutras)
La zona de reactividad electrofílica presente en la estructura de ácido benzoico (figura
3.10), está representada principalmente por 2 carbones presente a nivel del anillo bencéni-
co C4 y C1, estableciendo así 2 regiones de reactividad principales dentro de esta. Cabe
resaltar además que la región del radical carboxilo no registra ningún tipo de reactividad137,138.
El análisis de regiones de reactividad electrofílica establecida para la estructura del ácido
cumárico (figura 3.11), muestra que se registran principalmente 3 regiones con alta tendencia
reactiva dentro de esta estructura las cuales están representadas principalmente por carbonos
C15, C6 y C3 de los cuales el primero pertenece a la región que presenta el enlace vinil de esta
estructura, los 2 subsiguientes se encuentran como átomos integrantes del anillo bencénico
de esta estructura. Sin embargo, la región de reactividad formada en el enlace vinil tiende a
Figura 3.10: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad electrofílica en la estructura del Ácido Benzoico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
integra a los 2 carbonos quienes establecen este enlace en la estructura.
De forma similar a la estructura anterior, dentro del anillo bencénico (figura 3.10), se regis-
tra la formación de 2 zonas de reactividad a partir de los carbonos previamente mencionados.
Se registra también una zona de reactividad a nivel del oxígeno hidroxilo O11, enlazado de
forma directa al anillo bencénico.
Figura 3.11: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad electrofílica en la estructura del Ácido Cumárico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
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El ácido ferúlico (figura 3.12), registra 3 zonas de reactividad principales, las dos iniciales
establecidas al interior del anillo bencénico C6 y C3, sin embargo, la región conformada por el
carbono C6 integra también al carbono C5, los cuales forman sitios de unión para los radicales,
hidroxilo y metoxilo respectivamente. El tercer posible sitio de reactividad electrofílica de esta
estructura está representada de forma similar por el carbono C19 que presenta el enlace vinil
de esta estructura134. Se registran también posibles regiones de reactividad representados
por los átomos de oxigeno del radical hidroxilo O10 y metoxilo O12 enlazado al anillo bencénico.
Figura 3.12: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad electrofílica en la estructura del Ácido Vaníllico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
Las regiones de reactividad electrofílica presentes dentro de la estructura del ácido vaníllico
(figura 3.13), están principalmente representados por carbonos del anillo bencénico C3 y C6
quienes conforman regiones de reactividad, dentro del cual, el carbono C6 adiciona al carbono
C1 dentro de esta región y establecen entre estos sitios de unión para los radicales hidroxilo y
metoxilo de forma similar a los establecidos en la estructura del ácido ferúlico, adicionalmente
se registran zonas de reactividad generadas a partir de los átomos de oxigeno de los radicales
metoxilo O12 e hidroxilo O10 de esta estructura.
El análisis de la isosuperficie de reactividad electrofílica de la estructura de la vainillina (figu-
Figura 3.13: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación
de regiones de reactividad electrofílica en la estructura del Ácido Vaníllico. Las regiones
fueron establecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas
electrofílicas (rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
ra 3.14), presenta un alta similaridad con los resultados expresados para la molécula de ácido
vaníllico. Sin embargo, además de los registrados en la anterior molécula se presenta una re-
gión de reactividad la cual se establece a nivel del oxígeno O18 del carbonilo de esta estructura.
Figura 3.14: Superficies de potencial electrostático molecular (MEP), para la determinación de
regiones de reactividad electrofílica en la estructura de la Vainillina. Las regiones fueron esta-
blecidas tomando e cuenta los limites de representación -2.0 e-5 U.A. para zonas electrofílicas
(rojo) y 2.0 e-3 U.A (azul) para regiones nucleofílicas.
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3.0.6. EVALUACIÓNDE FUNCIONES DE LOCALIZACIÓN ELEC-
TRÓNICA (ELF) DE TODAS LAS ESTRUCTURAS DE
LOS DERIVADOS FENÓLICO PRESENTES EN QUINUA
(Chenopodium quinoa Wild).
El análisis general de isosuperficies para centros donadores muestra que estos están estableci-
dos principalmente a nivel de carbonos los cuales presentan doble enlace o en su defecto enlace
resonante. Sin embargo, es también importante mencionar que estas regiones se expresan de
forma común en los átomos de oxígeno, principalmente de los radicales metoxilo e hidroxilo,
quienes de forma práctica presentarían mayor facilidad para expresar esta reactividad, debido
a la dificultad que representaría romper el enlace resonante en una estructura sumamente
estable como a del anillo bencénico136.
Se realizó el análisis de las isosuperficies generadas a partir de las isosuperficies generadas
para las funciones de localización electrónica (ELF), propiedad la cual nos brinda información
precisa acerca de las zonas con presencia de pares de electrones deslocalizados. Este análisis
fue realizado para todas las estructuras estabilizadas de los ácidos fenólicos estudiados. El
radio de corte (valor numérico de densidad bajo la cual la isosuperficie es generada) establecido
para la representación de estas estructuras fue definido a 0.99.
El análisis de las isosuperficies para las funciones de localización electrónica aplicada ala
análisis de la estructura de ácido benzoico (figura 3.15), muestra que existe una expresión
global para este parámetro a los largo de toda sus estructura, pudiendo establecer principal-
mente una mayor expresión para los hidrógenos presentes ye la estructura del anillo bencénico
(C-H), así como en los átomos de oxigeno e hidroxilo presentes a nivel de la región carboxílica
(C=O, C-OH), de forma interna los enlaces resonante presentes a nivel del anillo bencénico
también registran regiones de expresión para este parámetro137,138.
La estructura de ácido cumárico (figura 3.16), muestra que los principales niveles de
respecto a su volumen original.
de función o el volumen de densidad representado, fue establecido a un valor de f=(0.9)
Figura 3.15: Isosuperficie generada para la función de localización electrónica (ELF). El corte
carboxílica de esta estructura.
con un mayor nivel de expresión el átomo de oxigeno con doble enlace presente en la región
de esta estructura (radicales carboxilo e hidroxilo), sin embargo, de entre estas se establece
Las estructuras del ácido ferúlico (figura 3.17), vaníllico (figura 3.18) y vainillina (figura
3.19), presentan una alta similaridad con respecto a sus zonas de expresión de la función. de
localización electrónica, las cuales se establecen principalmente a nivel de oxígenos de doble
enlace presentes en esta estructura, las superficies establecidas para el radical hidroxilo de
estas estructuras presentan formas características la cuales las hacen claramente distinguibles
de las formaciones generadas únicamente por átomos de hidrógenos establecidos en los anillos
bencénicos de estas estructuras. La representación de los enlaces entre carbonos de esta
estructura genera volúmenes de expresión similares entre estas.
Los hidrógenos presentes en el anillo bencénico expresan un nivel similar de expresión
entre sí, sin embargo, a diferencia de estos, los átomos de hidrógeno presente en los radicales
hidroxilos de esta estructura registran un menor nivel de expresión. Los enlaces (C-C), (C=C)
y resonantes del anillo bencénico registran un mismo nivel de expresión para esta función.
expresión para la función de localización electrónica están ubicados a nivel de los oxígenos
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Figura 3.16: Isosuperficie generada para la función de localización electrónica (ELF), estable-
cida para Ácido Cumárico. El corte de función o el volumen de densidad representado, fue
establecido a un valor de f=(0.9) respecto a su volumen original.
Figura 3.17: Isosuperficie generada para la función de localización electrónica (ELF), esta-
blecida para Ácido Ferúlico. El corte de función o el volumen de densidad representado, fue
establecido a un valor de f=(0.9) respecto a su volumen original.
Figura 3.18: Isosuperficie generada para la función de localización electrónica (ELF). El corte
de función o el volumen de densidad representado, fue establecido a un valor de f=(0.9)
respecto a su volumen original.
Figura 3.19: Isosuperficie generada para la función de localización electrónica (ELF). El corte
de función o el volumen de densidad representado, fue establecido a un valor de f=(0.9)
respecto a su volumen original.
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Conclusiones
1. Fueron analizados un conjunto de compuestos fenólicos, presentes en quinua (Cheno-
podium quinoa Wild), el criterio de clasificación de moléculas objetivo fue obtenido
a partir de la clasificación realizada por, Ana María Gómez Caravaca, en su artículo
“Phenolic Compounds and Saponins in Quinoa Samples (Chenopodium quinoa Wild.)
Grown under Different Saline and Non saline Irrigation Regimens”, Estableciendo a los
compuestos fenólicos enlazados para sus análisis.
2. Se obtuvieron las estructuras estabilizada para cada una de las moléculas analizadas,
la obtención de esta clase de moléculas estabilizadas permitió establecer sobre estas
estructuras el conjunto de análisis y ensayos posteriores de forma óptima.
3. Se obtuvieron los descriptores globales: P. Químico (µ) Dureza (η) Suavidad (S) y
Electrofilicidad (ω) para cada una de las estructura en análisis, la obtención de este tipo
de parámetros fue realizada utilizando el set de bases TZVP y el funcional B3LYP, estos
parámetros permitieron conocer parte del comportamiento de estas moléculas como
aceptor u donadores electrónicos.
4. Fueron obtenido los orbitales de frontera HOMO y LUMO para cada una de estas
estructuras, permitiendo dilucidad el tipo de comportamiento y las posibles zonas de
reactividad presentes a nivel de estas moléculas.
5. Fueron evaluado los índices de reactividad de Fukui a fin de obtener os centro de
reactividad para nucleófilos y electrófilos a través de la evaluación cuantitativa de las
isosuperficies generadas de forma independiente para cada una de estas moléculas, cabe
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resaltar que tanto los ensayos para nucleófilos y  electrófilos fueron obtenidos de  forma 
independiente por moléculas.
6. Se obtuvieron las isosuperficies de las funciones de localización electrónica (ELF),
conjunto de imágenes que permitieron establecer las zonas dentro de cada una de las
moléculas en estudio con presencia de electrones deslocalizados.
Recomendaciones
• Realizar la evaluación de la actividad antioxidante de esta clase de moléculas utilizando
sistemas mas complejo de simulación, adicionando la presencia de un solvente para la
ejecución las reacciones, por ejemplo.
• Realizar la simulación de la reactividad de esta clase de compuesto frente a un tipo de
radical libre característico, ion peróxido por ejemplo.
• Realizar la simulación de los estados de transición y la evolución de los mecanismo de
reacción de este tipo de moléculas, así como realizar la evaluación de estas moléculas
en consorcio a fin de determinar si existe presencia de sinergismo por parte de estas al
actuar en conjunto
• Establecer la utilización de protocolos de evaluación QM-ORSA a fin de obtener resul-
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Tabla A.1: Coordenadas cartesianas generadas para el estado fundamental de la estructura de
Ácido Benzoico, la evaluación fue establecida mediante el uso del programa DeMon2k.
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
1 C -1.896955 -1.230466 -0.000159 6 12.011 QM
2 C -0.499222 -1.207978 -0.000340 6 12.011 QM
3 C 0.180739 0.028402 -0.000591 6 12.011 QM
4 C -0.552425 1.233426 -0.000276 6 12.011 QM
5 C -1.947912 1.197668 0.000368 6 12.011 QM
6 C -2.622678 -0.031782 0.000330 6 12.011 QM
7 H -2.428916 -2.183200 -0.000562 1 1.008 QM
8 H 0.084866 -2.130161 -0.001483 1 1.008 QM
9 H 0.000248 2.175427 0.000419 1 1.008 QM
10 H -2.519015 2.127418 0.001467 1 1.008 QM
11 H -3.713757 -0.055448 0.000977 1 1.008 QM
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Tabla A.1 – Continúa de la pagina anterior
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
12 C 1.665656 0.103185 -0.000313 6 12.011 QM
13 O 2.329001 1.139535 -0.000103 8 15.999 QM
14 O 2.266113 -1.143517 0.000758 8 15.999 QM
15 H 3.235868 -0.972560 0.000474 1 1.008 QM
Tabla A.2: Coordenadas cartesianas generadas para el estado fundamental de la estructura de
Ácido Cumárico, la evaluación fue establecida mediante el uso del programa DeMon2k.
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
1 C -2.350867 -1.238769 -0.009197 6 12.011 QM
2 C -0.971662 -1.049946 -0.022525 6 12.011 QM
3 C -0.406867 0.247457 -0.021586 6 12.011 QM
4 C -1.298673 1.348815 -0.014898 6 12.011 QM
5 C -2.681140 1.174483 -0.002088 6 12.011 QM
6 C -3.210247 -0.124559 0.005362 6 12.011 QM
7 H -2.767075 -2.252530 -0.005171 1 1.008 QM
8 H -0.320126 -1.925279 -0.030351 1 1.008 QM
9 H -0.880792 2.358269 -0.018602 1 1.008 QM
10 H -3.365225 2.026944 0.006548 1 1.008 QM
11 O -4.589847 -0.249814 0.033507 8 15.999 QM
12 H -4.827381 -1.200142 0.035381 1 1.008 QM
13 C 1.029707 0.499138 -0.015465 6 12.011 QM
14 H 1.328628 1.552188 -0.007066 1 1.008 QM
15 C 2.028257 -0.420442 -0.010964 6 12.011 QM
16 H 1.844159 -1.496793 -0.017371 1 1.008 QM
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Tabla A.2 – Continúa de la pagina anterior
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
17 C 3.434707 -0.006535 0.007220 6 12.011 QM
18 O 3.874078 1.146896 0.017762 8 15.999 QM
19 O 4.278072 -1.113337 0.012681 8 15.999 QM
20 H 5.193344 -0.749724 0.024196 1 1.008 QM
Tabla A.3: Coordenadas cartesianas generadas para el estado fundamental de la estructura de
Ácido Ferúlico, la evaluación fue establecida mediante el uso del programa DeMon2k.
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
1 C -1.519961 -1.979880 0.015278 6 12.011 QM
2 C -0.187739 -1.567480 0.034885 6 12.011 QM
3 C 0.148584 -0.194923 0.035346 6 12.011 QM
4 C -0.906519 0.757029 0.026375 6 12.011 QM
5 C -2.239596 0.348089 0.006418 6 12.011 QM
6 C -2.551012 -1.033300 -0.005654 6 12.011 QM
7 H -1.787436 -3.038926 0.011071 1 1.008 QM
8 H 0.602340 -2.319769 0.048155 1 1.008 QM
9 H -0.652622 1.818919 0.028798 1 1.008 QM
10 O -3.861587 -1.462825 -0.039611 8 15.999 QM
11 H -4.439194 -0.667316 -0.052412 1 1.008 QM
12 O -3.354382 1.184312 -0.007619 8 15.999 QM
13 C -3.104248 2.616393 -0.016847 6 12.011 QM
14 H -4.093424 3.089128 -0.037014 1 1.008 QM
15 H -2.555149 2.910089 0.888820 1 1.008 QM
16 H -2.524433 2.891183 -0.909293 1 1.008 QM
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Tabla A.3 – Continúa de la pagina anterior
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
17 C 1.519074 0.300577 0.032519 6 12.011 QM
18 H 1.634155 1.390004 0.048997 1 1.008 QM
19 C 2.663383 -0.431213 0.001015 6 12.011 QM
20 H 2.668915 -1.522974 -0.023547 1 1.008 QM
21 C 3.973986 0.223953 -0.010483 6 12.011 QM
22 O 4.202647 1.437743 0.002410 8 15.999 QM
23 O 5.002494 -0.712767 -0.041773 8 15.999 QM
24 H 5.836305 -0.188489 -0.045358 1 1.008 QM
Tabla A.4: Coordenadas cartesianas generadas para el estado fundamental de la estructura de
Ácido Vaníllico, la evaluación fue establecida mediante el uso del programa DeMon2k.
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
1 C -1.249961 -0.295206 -0.002397 6 12.011 QM
2 C 0.076935 -0.718708 -0.003224 6 12.011 QM
3 C 1.124171 0.239167 -0.002181 6 12.011 QM
4 C 0.809429 1.611435 0.004183 6 12.011 QM
5 C -0.521133 2.033486 0.005284 6 12.011 QM
6 C -1.553473 1.090381 0.000671 6 12.011 QM
7 H 0.333319 -1.777791 -0.004099 1 1.008 QM
8 H 1.629821 2.331194 0.005221 1 1.008 QM
9 H -0.786052 3.093240 0.005995 1 1.008 QM
10 O -2.863393 1.518737 -0.001260 8 15.999 QM
11 H -3.439171 0.721793 -0.001686 1 1.008 QM
12 O -2.374809 -1.118697 -0.003140 8 15.999 QM
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Tabla A.4 – Continúa de la pagina anterior
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
13 C -2.143982 -2.553276 0.002781 6 12.011 QM
14 H -1.584784 -2.841878 0.903777 1 1.008 QM
15 H -3.139395 -3.012975 0.001152 1 1.008 QM
16 H -1.579383 -2.848892 -0.892546 1 1.008 QM
17 C 2.545968 -0.167721 -0.001304 6 12.011 QM
18 O 3.513302 0.595816 -0.005495 8 15.999 QM
19 O 2.716717 -1.546884 0.005529 8 15.999 QM
20 H 3.690430 -1.689064 0.006057 1 1.008 QM
Tabla A.5: Coordenadas cartesianas generadas para el estado fundamental de la estructura de
Vainillina, la evaluación fue establecida mediante el uso del programa DeMon2k.
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
1 C -0.350400 -2.046996 -0.002611 6 12.011 QM
2 C 1.012480 -1.736998 -0.004605 6 12.011 QM
3 C 1.445600 -0.397616 -0.004265 6 12.011 QM
4 C 0.488492 0.650480 -0.001926 6 12.011 QM
5 C -0.866517 0.345668 0.001688 6 12.011 QM
6 C -1.291440 -1.013281 0.001906 6 12.011 QM
7 H -0.706777 -3.079965 -0.002986 1 1.008 QM
8 H 1.756121 -2.538675 -0.004004 1 1.008 QM
9 H 0.858054 1.677516 -0.006191 1 1.008 QM
10 O -2.633654 -1.318594 0.003889 8 15.999 QM
11 H -3.133889 -0.471845 0.005364 1 1.008 QM
12 O -1.917999 1.257304 0.002698 8 15.999 QM
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Tabla A.5 – Continúa de la pagina anterior
NO. ATOM X Y Z Z-ATOM MASS TYPE
13 C -1.564572 2.668610 -0.004903 6 12.011 QM
14 H -2.517055 3.211793 -0.007251 1 1.008 QM
15 H -0.978563 2.914412 0.891169 1 1.008 QM
16 H -0.979316 2.904998 -0.903978 1 1.008 QM
17 C 2.882984 -0.090362 0.001344 6 12.011 QM
18 O 3.369027 1.049271 0.005072 8 15.999 QM
19 H 3.541037 -0.990361 0.002143 1 1.008 QM
A.2. COORDENADAS GEOMÉTRICAS
Tabla A.6: Parámetros geométricos calculados para Acido Benzoico. Las longitudes de enlace








r(C12 = O13) 1,236732
r(C12− C3) 1,46657
< (H15−O14− C12) 109,079727
< (O14− C12− C3) 115,35154
< (O13 = C12− C3) 128,619904
< (C12− C3− C2) 121,221687
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D(H15−O14− C12− C3) -179,991714
D(O14− C12− C3− C2) 0,012211
D(O13 = C12− C3− C2) -179,98494
D(C12− C3− C2− C1) 179,990723
Tabla A.7: Parámetros geométricos calculados para Acido Cumarico. Las longitudes de enlace












< (H20−O19− C17) 109,23484
< (O19− C17− C15) 113,942978
< (O18 = C17− C15) 129,726822
< (C17− C15− C13) 120,69075
< (H12−O11− C6) 106,394287
< (O11− C6− C1) 119,562149
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D(O19− C17− C15− C13) -179,787415
D(O18 = C17− C15− C13) 0,286727
D(C17− C15− C13− C3) -179,953415
D(H12−O11− C6− C1) 92,452606
D(O11− C6− C1− C2) 175,402466
Tabla A.8: Parámetros geométricos calculados para Acido Ferulico. Las longitudes de enlace















< (H24−O23− C21) 109,218094
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< (O23− C21− C19) 113,998016
< (O22 = C21− C19) 129,724625
< (C21− C19− C17) 120,687477
< (H11−O10− C6) 108,320526
< (O10− C6− C1) 117,433899
< (H16− C13−O12) 110,594124
< (C13−O12− C5) 116,050598
< (O12− C5− C6) 125,174736
D(H24−O23− C21− C19) 179,956772
D(O23− C21− C19− C17) 179,543686
D(O22 = C21− C19− C17) -0,499599
D(C21− C19− C17− C3) -179,991943
D(H11−O10− C6− C1) 179,903931
D(O10− C6− C1− C2) 179,908905
D(H16− C13−O12− C5) -61,356373
D(C13−O12− C5− C6) -0,23372
D(O12− C5− C6− C1) -179,774048
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Tabla A.9: Parámetros geométricos calculados para Acido Vanıllico. Las longitudes de enlace















< (H20−O19− C17) 109,030502
< (O19− C17− C3) 115,398155
< (O18 = C17− C3) 128,652206
< (C17− C3− C2) 120,709053
< (H11−O10− C6) 108,439423
< (O10− C6− C1) 122,824821
< (H16− C13−O12) 103,329834
< (C13−O12− C1) 115,914879
< (O12− C1− C6) 125,118637
D(H20−O19− C17− C3) 179,99678
D(O19− C17− C3− C2) -0,002154
D(O18 = C17− C3− C2) 179,994583
D(C17− C3− C2− C1) 179,999008
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D(H11−O10− C6− C1) 0,001369
D(O10− C6− C1− C2) 179,999908
D(H16− C13−O12− C1) 179,972473
D(C13−O12− C1− C2) 0,054142
D(O12− C1− C2− C3) 179,995773
Tabla A.10: Parámetros geométricos calculados para Vainillina. Las longitudes de enlace se














< (H19− C17− C3) 115,046562
< (O18 = C17− C3) 123,721077
< (C17− C3− C4) 119,888535
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< (H11−O10− C6) 108,357018
< (O10− C6− C5) 117,283936
< (H16− C13−O12) 110,555992
< (C13−O12− C5) 115,846725
< (O22− C5− C4) 125,174644
D(H19− C17− C3− C4) 0,009443
D(O18 = C17− C3− C4) -179,99263
D(C17− C3− C4− C5) 179,999176
D(H11−O10− C6− C5) 179,996628
D(O10− C6− C5− C4) 179,998962
D(H16− C13−O12− C5) -61,390167
D(C13−O12− C5− C4) -0,048455
D(O22− C5− C4− C3) -179,988678
A.3. FUNCIONES DE FUKUI
Tabla A.11: Funciones de Fukui calculadas para la molécula de Ácido Benzoico, nivel de
cálculo B3LYP/TZVP.
A. Benzoico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
1 C 0,06 0,059
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Tabla A.11 – Continúa de la pagina anterior
A. Benzoico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
2 C 0,049 0,101
3 C 0,281 0,079
4 C 0,152 0,138
5 C 0,162 0,09
6 C 0,09 0,13
7 H 0,035 0,045
8 H 0,006 0,03
9 H 0,027 0,02
10 H 0,029 0,045
11 H 0,036 0,054
12 C 0,188 0,132
13 O 0,356 0,134
14 O 0,116 0,048
15 H 0,027 0,053
Tabla A.12: Funciones de Fukui calculadas para la molécula de Ácido Cumárico, nivel de
cálculo B3LYP/TZVP.
A. Cumárico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
1 C 0,071 0,058
2 C 0,061 0,103
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Tabla A.12 – Continúa de la pagina anterior
A. Cumárico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
3 C 0,014 0,069
4 C 0,061 0,05
5 C 0,075 0,058
6 C 0,054 0,074
7 H 0,036 0,032
8 H 0,025 0,015
9 H 0,038 0,021
10 H 0,038 0,034
11 O 0,088 0,046
12 H 0,048 0,034
13 C 0,041 0,125
14 H 0,021 0,025
15 C 0,131 0,094
16 H 0,025 0,034
17 C 0,041 0,088
18 O 0,073 0,095
19 O 0,024 0,039
20 H 0,034 0,045
88
Tabla A.13: Funciones de Fukui calculadas para la molécula de Ácido Ferúlico, nivel de cálculo
B3LYP/TZVP.
A. Ferúlico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
1 C 0,061 0,059
2 C 0,064 0,098
3 C 0,023 0,048
4 C 0,042 0,044
5 C 0,053 0,028
6 C 0,069 0,075
7 H 0,037 0,032
8 H 0,032 0,014
9 H 0,03 0,011
10 O 0,087 0,047
11 H 0,048 0,035
12 O 0,039 0,015
13 C 0 0,001
14 H 0,029 0,023
15 H 0,028 0,013
16 H 0,027 0,013
17 C 0,028 0,125
18 H 0,019 0,026
19 C 0,111 0,09
20 H 0,019 0,034
21 C 0,036 0,085
22 O 0,066 0,097
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Tabla A.13 – Continúa de la pagina anterior
A. Ferúlico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
23 O 0,025 0,043
24 H 0,028 0,041
Tabla A.14: Funciones de Fukui calculadas para la molécula de Ácido Vaníllico, nivel de
cálculo B3LYP/TZVP.
A. Vaníllico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
1 C 0,055 0,024
2 C 0,061 0,101
3 C 0,06 0,037
4 C 0,076 0,126
5 C 0,068 0,071
6 C 0,06 0,089
7 H 0,036 0,022
8 H 0,041 0,022
9 H 0,04 0,04
10 O 0,101 0,057
11 H 0,053 0,043
12 O 0,065 0,017
13 C 0,003 0,001
14 H 0,039 0,018
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Tabla A.14 – Continúa de la pagina anterior
A. Vaníllico
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
15 H 0,036 0,028
16 H 0,039 0,019
17 C 0,047 0,133
18 O 0,078 0,13
19 O 0,013 0,046
20 H 0,036 0,05
Tabla A.15: Funciones de Fukui calculadas para la molécula de Vainillina, nivel de cálculo
B3LYP/TZVP.
Vanilina
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
1 C 0,066 0,065
2 C 0,047 0,065
3 C 0,055 0,045
4 C 0,081 0,139
5 C 0,06 0,043
6 C 0,074 0,096
7 H 0,04 0,039
8 H 0,049 0,028
9 H 0,025 0,012
10 O 0,101 0,059
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Tabla A.15 – Continúa de la pagina anterior
Vanilina
N. Átomo F. HOMO F. LUMO
11 H 0,052 0,042
12 O 0,062 0,017
13 C 0,004 0,001
14 H 0,036 0,028
15 H 0,036 0,016
16 H 0,037 0,016
17 C 0,058 0,173
18 O 0,098 0,15
19 H 0,029 0,056
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